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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcid ANALA-1

Aminonaftol sztereoizomerek nagyhatékonysaga
folyadékkromatografias elvilasztasa

Aranyi Anita, V. évf, vegyész

SZTE Természettudoményi és Informatikai Kar

Témavezetbk: Dr. Péter Antal egyvetemi tandr
Dr. habil. Xlisz Istvan egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az él6 szervezetekben a kirdlis molekuldk kiemelkedd jelentdséggel birnak. A
természetben eldforduld bioldgiailag fontos vegyiiletek (fehérjék, aminosavak, cukrok,
enzimek) mind kirdlisak. Szervezetiink wugyanannak a molekuldnak a két
konfigurdcidjit nagyon litvinyosan killonboztetheti meg, ezért nagy jelentdségll az
enantiomerek tisztasdga.

Bédrmilyen dton is torténik a kirdlis molekala elddllitdsa, a kirdlis Gsztasdg
ellentrzésére elengedhetetlen a szintézist kdvetd valamilyen elvdlasztiasi médszer
alkalmazdsa. Ennek egylk legelterjedtebb mdédja a  nagyhatékonysdgi
folyadékkromatografids analizis. Kirdlis vegytiletek elvéilasztisa torténhet kdzvetett
illetve kozvetlen modszerrel. Kozvetett formaban szdrmazékképzd segitségével,
kézvetlen tton pedig kirdlis oszlop vagy cluens alkalmazdsiaval. Munkam sorin a
kézvetlen médszert alkalmaztam, €s azon belill is az oszlop szolgiltatta a kirdlis
koriilményecket.

Az aminonaftolok jelentdségét az adja, hogy sztereospecifikus reakcidkban
hatékony katalizdtorok, illetve sok hasznos szintézis kiindulisi molekuldjaként
szintetikus . €pitékévekként”™ hasznalhatok.

Dolgozatom célja aminonaftol sztereoizomerek elvilasztasa, tovdbba az elvilasztas
optimalizdldsa Phenomenex Lux Cellulose-1, illetve Phenomenex Lux Amylose-2
kirdlis folyadékkromatografids oszlopokon. A kitlizott cél elérése érdekében 6t
kiilonbozé aminonaftol szdrmazék enantiomerjeinek illetve diasztereomereinek
kromatografids viselkedését tanulményoztuk. Vizsgiltuk a mozgifazis osszetételének
illetve a hémérséklet viltozdsdnak hatdsdt a retencids paraméterekre. Az elvilasztds
hémérsékletfiiggésébdl szdmitottuk a standard entalpia, entrépia és szabadentalpia
valtozdsok ért€keit. A mérési eredmények alapjdn az elvilasztias lehetséges
mechanizmusira kivetkeztetéseket vontunk le.
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Raman-mikrospektrometria alkalmazisa mennyiségi elemzésben

Farkas Istvam, IV. évf. vegyészmémok BSc

BME Vegyészmérndki és Biomémdoki Kar

Témavezetd: Dr. Marosi Gyodrgy cgyetemi tandr
BME Szerves Kémia és Technolégia tanszék

A milanyag- s gybgyszeripar a legdinamikusabban fejl6d3 ipardgak kozé tartozik.
Mindkét iparteriilet alapvetd kérdése a mintdk mennyiségi sszetételének pontos
ismerete. A fejlett roncsoldsos technikdkkal ellentétben a roncsolismentes technikak
még nem elterjedtek a mennyiségi elemzésben valé fethaszndldsban.

Munkém sordn a Raman-mikrospektrometria dltal nyiijtott lehetGségeket prébéditam
alkalmazni €s kiterjeszteni a mennyiségi elemzésben torténd felhasznéldsra. Szdmos
teriileten megvizsgdltam, hogy a jelenleg alkalmazott vizsgdlati médszereket hatéko-
nyan kiegészitheti, ill. felvalthatjae a Raman-mikrospektrometria. Minden mint4t
megvizsgaltam dn. Raman-térképezéssel és az adott teriileten rutinszeriien haszndlt
analitikai modszerekkel is. Az dltalam vizsgilt teriletek (mttanyaghulladékok ill.
kiilonboz6 tipusd gyGgyszermintdk Osszetételének vizsgilata) nagy részében sikeriilt
kivilasztani, vagy kidolgozni a Raman-mikrospektrometria mennyiségi elemzésben
leghatékonyabb felhaszndldsi médjat.

Dolgozatomban sorra ismertetem a Raman-mikrospektrometria alkalmazasat a mii-
anyag- €s gyogyszetipar teriiletein. Az autéiparbol szdrmazé, stirtiségiik alapjdn szét-
vélasztott miianyaghulladékok frakcidinak 8sszetételét hatdroztam meg, €s az analizis
hatékonysdgat az iparban jelenleg elfogadott médszerckkel hasonlitottam ossze. Egy
gyogyszeripari mintdban egy adott hatGanyag kiilonboz6 tipusd ciklodextrinekkel vég-
bemend kolcsonhatdsdt vizsgiltam. Ezt kovetden egy mar forgalomban lévé gyogy-
szerkészitmény pontos Osszetételét prébaltam meghatirozni. Az imént felsorolt anali-
zisck sordn szerzett tapasztalataimat felhaszndlva célul tiiztem ki olyan kidrtékeldsi
(in. kemometriai) mddszerek teszteldsét &s alkalmazdsit a Raman-térképezésben,
melyekkel a szdmolt koncentricié pontosabban megkozeliti a komponensek valés
koncentricidit, illetve a koncentricié-becslés bizonytalansdga is szdmithatéva vélik.
Modell-komplexek Raman-térképein teszteltem és alkalmaztam ezeket a modelleket,

Munkdmmal igyekeztem hozzdjdrulni azokhoz a kutatdsokhoz, amelyek a
kvantitativ analizis pontossdgit hivatottak tovibbfejleszteni a mianyagipar és a
gyogyszerformalds teriletén. Az elért eredmények azt igazoljak, hogy a Raman-
mikrospektroszkdpia fontos eszkdze lehet a minél jobb mindségll gydgyszer-és
milanyagipari termékek eldallftisanak.
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Uj oligoszacharid tipusi aciklikus
HPLC kiralis allofazis vizsgalata

Gulyas Zsanett, 1I. évf. Molekularis biologia MSc
DE Altaldnos Orvostudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Harangi Janos egyetemi docens
Pannon Egyetem Miiszaki Informatikai Kar
Dr. Harangi Mariann egyetemi adjunktus
DE-OEC 1. Belgy6gydszati Klinika

A kirdlis dllofazisok legtobbje rendelkezik egy olyan ciklikus szerkezettel, amely
amellett, hogy kirdlis tulajdonsdgt, a ciklus merev, j61 definidlt belsd szerkezet(i. Az
ilyen alléfazisok egyik legismertebb példdja a ciklodextrin, amely gliikéz egységekbél
all, a gliikéz egységek o1—4) kdtésekkel kapcsolédnak egymashoz, és alkotnak egy
kirdlis tulajdonsag iireget tartalmazé ciklust. A kirdlis elvilasztd képesség attdl fiigg,
hogy az elvélasztandé optikai izomerek legaldbb egyike illeszkedjen a kirdlis iiregbe.

A ciklodextrin gytirit felnyitdsdval egy maltooligomer molekuldhoz jutunk, melyet
HPLC alléfazis hordozdra kotve és megteleiden védve a glitkéz hidroxil csoportjait
egy aciklikus kiralis all6fdzishoz jutunk, amely all6fdzis megtartja virakozdsunk
szerint a kvézi ciklikus szerkezetet, amelyet a dextran o-hélix szerkezete tartalmaz.
Mivel azonban nem tartalmaz ciklust, flexibilis szerkezet(i, barmilyen molekuldt 4t tud
olelni, és a maltooligomer kiralis tulajdonsdga miatt varbato kiralis elvilasztas is.Az
elébbiekben vazolt Alléfdzis elkészitését kivetben a permetilezett malto-oligomer
All6fazist eldszir a polaritds szempontjabol teszteltiik, és a varakozasnak megfelelGen
egy mérsékelten poldris, forditott fizis jellegli tulajdonsdgot tapasztaltunk.

A kirdlis elvdlasztd képességet néhdny D &és L szénbhidrdt szarmazék
felhasznaldsaval teszteltilk, de kirdlis elvélasztist nem tapasztaltunk. Tovabbi nem
szénhidrat tipust optikai izomerek elvdlasztdsira vonatkozo kisérletek dontik el, hogy
az aciklikus szerkezet képes-e kirdlis elvélasztasra.
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CO, mikrocella fejlesztése és alkalmazisa PEKM mérdcsiicsként,
élesztételep CO, kibocsidtdsanak modellszamit4sos becsléséhez

Kiss Andris, V. évf. biolégus
PTE Természettudomdnyi Kar

Témavezetd:  Dr. Nagy Géza egyetemi tanar
PTE Fizikai Kémia Tanszék

Munkdmban célom volt megvizsgélni, hogy milyen médon, milyen hatékonysdggal
vegezhetd a pdsztdzé elektrokémiai mikroszkdpia gyakorlatdban gazfazisban térténd
pdszidzdssal mérés. Milyen lehetdség kindlkozik hasznos informéciét hordozé
gaztazisd PEKM imézs készitésére. Tudomabsom szerint az egyetlen, amperometrids
Clark-elektrédos elBvizsgalatokon [1] kiviil hasonlé prébalkozasrdl ez ideig nem jelent
meg kdzlemény.

A feladat megoldisdhoz terveztem ¢&s épitettem egy mikroméreti, légréses
Severinghaus-tipusi szén-dioxid méréeelldt [2], mely belsé pH-clektrodként egy
sajdtkészitésii antimon-mikroelektrddot haszndl. Kisérleti munkdban vizsgiltam az
alapelektrodok, a mérdeella méréstechnikailag fontos sajatsdgait. Fzt a szén-dioxid
mérbeellit baszndltam mérdcsticsként PEKM pésztazdsok sordn, S. cerevisiae
élesziltelep feletti szén-dioxid parcidlis nyomds helyfiiggésének jellemzésére. A szén-
dioxid parcidlis nyomds profil alapjdn, a rendszer modellezése utén, végeselem
médszerh szimuldcidval kiszdmoltam az élesztbtelep feliiletén keresztiili szén-dioxid
fluxust, mely 8.16 nmol/mm®/s nagysdgidnak adédott.

Munkémmal bemutattam, hogy lchetséges légréses, potenciometrids mikrocella
mérdesticesal gazfazisdi PEKM méréseket végezni, gézfazisi imdazst késziteni. Tsmét
megjegyzem, hogy mindeddig csak egyetlen amperometrids kozlemény foglalkozott
gizfazisi PEKM méréssel nem val6s problémat nytjt6 céltirgy alkalmazdsdval f11. A
géz fazisd pdsztazdsi modszer legnagyobb elénye, hogy mindenféle komolyabb invizi
vagy zavards nélkiil tanulmanyozhatoak giz fazisd rendszerek, folyamatok. A médszer
alkalmas részletes, nagyfelbontdsd pdsztdzdsokra, a nyert adatok pedig
felhasznalhatdak a tanulményozott rendszer tovibbi jellemzésére, szdrmaztatott
mennyiségek, példaul fluxusok szamitdséra.

[1] Maurizio Carano, Katherine B. Holt, and Allen J. Bard, Scanning
Electrochemical Microscopy. 49. Gas-Phase Scanning Electrochemical Microscopy
Measurements with a Clark Oxygen Ultramicroelectrode, Anal. Chem. 75, (2003 A
5071-5079.

[2] John W. Severinghaus, A. Freeman Bradley, Electrodes for Blood pO: and
pCO; Determination, Appl. Physiol. 13 (1958) 515-520.

41




XXX, Jabilenmi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ANALA-3
Folyadékaram megosztiasan alapuld injektalas kidolgozasa

Loy

mikrofluidikai csipeken torténd elektroforetikus elvalasztasokhoz

Koczka Péter Istvan, 1. évf. vegyész MSc

DE Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Témavezetd: Dr. Gaspar Attila, egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A mikrofluidikai csipekben torténd elektroforetikus elvdlasztdskor, a megfelel
felbontds elérése érdekében kulcsfontossagi az elegendden kis mintatérfogat (<1 nL)
szeparicids csatorndba juttatisa. Munkdnk sordn kidolgoztunk egy olyan egyszeril
elvet alkalmazé injektaldsi moédszert, melyben az elektrokinetikus injektdlasnal
felmeriilé hibdk (sampling bias, injection bias) nem jelentkeznek. A Hagen-Poiseuille
Osszefiiggést szem eldtt tartva kKiilonboz6 analitikai  problémédk megolddsdhoz
szitkséges mikrofluidikai csipeket elkészithetjiik a csatorndk paramétercinek (Atmérd,
csatornahossz) véltoztatidsdval. Az dltalunk tervezett és elkészitett csipekben sikeresen
alkalmaztuk a folyadékiram megosztisin alapuld, nyomds segitségével végrehajtott
mintabeviteli modszert, néhanyszor szdz pikoliternyl minta szeparicids csatornidba
torténé bejuttatisdra. Demonstraltuk, hogy az injektildsi eljards sordn haszndlt
tesztkomponens mellett, mds anyagokat, igy akdr sejteket is tudunk injektdini
elemzésekhez.

Az injektaldst koveté zonaelektroforetikus elvdlasztdsok koriilményeinek
optimalizdldsakor tanniminyoztuk a kiilonbozé feliletmddositd anyagoknak az
elektroforézisre gyakorolt hatdsit. Megallapitottuk, hogy a vizsgilt komponensek
esetén a legjobb elvdlasztist a metil-cellulozzal kezelt csipben torténd
elektroforéziskor érhetjiilk el. Bemutattuk, hogy a csupin 400 pL minta elemzésével
gyors (akdr 15 mdsodpercen beliili), a nagyhatékonységd, aotomatizalt kapillaris
elektroforézissel Osszemérhetd teljesitOképességti rendszert dolgoztunk ki, mely
széleskorll elemzések elvégzésére adhat lehetdséget.
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Egy-nanoporusos elektrokémiai érzékel6k vialaszmechanizmusanak
modellezése

Makra Istvan Tamis, 1. évf. egészségiigyi mérnSk MSc
BME Viilamosmérnoki és Informatikai Kar

Témavezeté:  Dr. Gyurcsényi E. Rébert egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A nanoszerkezeteken alapulé meghatdrozdsok a bioanalitika legérzékenyebb
modszerei kozdtt vannak szdmon tartva, ugyanis sok esetben lehetévé tették az
érzékelési folyamat molekuldris szint{i kontrolljét és a rendkiviil nagy, esetenként akar
egy molekula detektaldsdhoz sziikséges érzékenységet.

Jelenleg a panopdrusok/nanocstvek alkalmazédsa molekuldris felismerésre egy tj,
rendkiviil perspektivikus kutatdsi teriiletnek tekintheté. Analitikai téren harom
lényeges alkalmazdsa van: (a) az ultragyors DNS szekvendlds (a DNS szdlak
bazissorrendjének megallapitisa); (b) biodrzékelés szelektiv receptorokkal médositott
nanopérusokkal; (¢) makromolekuldk és nanorészecskék szamldldsa.

Jellemz6 az €rzékels fejlesztés empirikus jellegére, hogy a legalapvet&bb
keépletekben is ellentmonddsok vannak. Erre példa a nanopéruson keresztiili dram
meghatdrozisa a nanopérus geometridjanak ismeretében. Emellett azonban alapveto
fontossdgd a tudatos fejlesztés szempontjabol, hogy a pérusba keriilt kiilonbdz6 fizikai
és kémiai tlajdonsigd speciesck milyen mértékit dramjel modulélast eredményeznek,
illetve, hogy a bekeriilési frekvencidjukat hogyan lehet befolydsohi. Az érzékenység
szempontjabol elengedhetetlen a kis pérusméret, ami viszont egy alacsony
koncentrici6ji vegyiilet betaldldsdnak valészinfiségét is csokkenti, ezzel névelve a
mérés idejét.

Ezen segithet egy tgynevezett befogdsi zéna kiterjesziése, ami kellden nagy
elektroforetikus mobilitdssal rendelkezé részecskék esetén a térerdsség, mig toltetlen
vagy kis fajlagos t6ltésii vegyiileteknél az elektroozmotikus dramlds ndvelését jelenti a
porusnyildstdl minél nagyobb tavolsigra.

Mindezen paraméterck hatdsinak meghatdrozdsdra a Poisson-Nernst-Planck és
Navier-Stokes csatolt differencidlegyenletek megolddsa sziikséges, amelyet a Comsol
multifizikai végeselem programcsomaggal végeztem. Munkdm célja az volt, hogy a
kiilonboz6 kisérleti paraméterek hatdsainak meghatérozdsa dltal alapot nytjtsak az egy-
nanoporusos érzékel6k hatékony fejlesztésére nanorészecskék és virusok szamlaldsara,

43




XXX, Jubilenmi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 ANALA-T

Aerogéltoltetek kialakitisa mikrofluidikai csipekben kromatografids
alkalmazasokhoz

Nagy Andrea, 1. &vi. vegyész MSc

DE Természettudomdnyi €s Technoldgiai Kar

Témavezett: Dr. Gaspar Attila, egyetemi docens

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
Konzmlens: Dr. Lazar Istvan, egyetemi docens

DE Szervetlen €s Analifikai Kémiai Tanszék

A mikrofluidikai kutatdsok az utébbi években robbandsszerii fejlédésnek indultak.
Ezen kutatdasok egyik irdnya a kromatogrifids elvilasztasi technikdk miniatiirizaldsa, a
killénféle kromatografids toltetek csipben valé kialakitisa és alkalmazdsa. Munkim
sorén egy eddig még csipekben all6fizisként nem alkalmazott anyagot, szilika acrogélt
mtegraltam a mikrofulidikal csipek csatorndjdba.

Az aerogélek kromatografids célokra valé alkalmazisai mikrofluidikai csipekben
szamos elényt jelenthetnek rendkiviili porozitdsuk, nagy fajlagos felilletiik miatt. Az
aerogél témb poritdsa utdn nagyon kis, kb. 1 pm-nél kisebb részeeskéknek
mikrocsatorndba toltését kellett megoldanom. Az altalam kidolgozott t6lt€si eljardsnal
az ont6forma készitéséher szitkséges litografids maszkra rajzolt vonal segitségével egy
sziikiilet volt kialakithaté az elkésziilt csip csatorndjiban, e szlkiiletnél nemcsak a
csatorna szélessége, de magassdga is jelentdsen rovidiilt Ez a sziikiilet a folyadék
szempontjdbdl dtjarhaté volt, de az aerogél részecskéket mdr nem engedte 4t. Az
aerogélrészecskék visszatartdsdval elkésziilt toltet tobbféle effektus (horgony-, ziroko-
, bilincs-hatds) révén rigriilt a rugalmas anyagi (poli(dimetil-sziloxdn), PDMS)
csipben. A tltetek készitése ezzel a médszerrel viszonylag gyors €s reprodukdlhatd
eljardssd valt.

A kész aerogélttltetek kromatografids tulajdonsdgainak vizsgilata sordn 100 nL
mintaoldatbél 30x-es disitist értiink el. A téltet alkalmas komponensek kromatogréfids
elvdlasztdsdra is. A megfeleld korilmények mellett 2 ételfesték 10 s-on beliil is
elvalaszthats volt.

Az eléallitott kromatogrifids csipek nagy eldnye a rendkiviil kis térfogatd mintdk
gyors  elemzésének  lehetésége. A kromatogrdfids  tolteteket  tartalmazo
csatornarendszerek ugyamazon a csipben valé sokszorozdsdval lehetdség nyilik
egyetlen minta egyszeri mintainjektdldssal tobb kiilonbozo6 6lteten t6ri€nd elemzésre,
vagy sok minta egyidejii meghatirozdsara.
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Régészeti keramialeletek rontgen pordiffrakciés vizsgilata

Pataki Bernadeth, nevezéskor: 1. évf. Modern technikdk a kémiai szintézishen
MSc, Babeg-Bolyai Tudoményegyetem, Kémia és Vegyészmémoki Kar

Jjelenleg: 1. évt. fizika PhD, BME Természettudoményi Kar
és
tudoményos segédmunkatirs, MTA Miszaki Fizikai- és Anyagtudomdnyi
Kutatéintézetben.

Témavezetdk: Dr. Veress Erzsébet ny. egyctemi adjunktus
Erdélyi Mdzeum Egyesiilet Kutatéintézete,
Dr. Emil Indrea tudomédnyos fémunkatérs
Orszdgos lzot6p- és Molekulatechnoiégiai Kutat6intézet
Dr. Cosma Constantin egyetemi tandr
Babes-Bolyai Tudomédnyegyetem, Kérnyezettudomanyi Kar

Munkink célja egyrészt a rendelkezésinkre 4llé miiszerek-modszerek régészeti
kerdmidk archeometriai jellemzésére valé alkalmassigdnak, valamint egy Ujabban
felmeriilt tudomdnyos kérdésnek a vizsgdlata. Egyes szerzok véleménye szerint
ugyanis téves a felictelezés, hogy a régmiltban a fazekasmiihelyek kimondottan a
kozvetlen kizelbdl kitermelt agyagot és sovinyitékat hasznaltak fol munkdjuk sordn. A
mindenkori szakember a nyersanyagot az adott kor igényei, ismeretei &s lehetBségei
fliggvénycben valasztotta ki.[1]

A rontgen diffraktogramok standard Bruker D8 Advance rontgen diffraktométeren
késziiltek (mérési paraméterek: 45 kV, 45 mA, monokromatikns koherens Cuk,
sugdrzds, adatgyijtés 0,01° lépésenként, spekirilis tisztasdgd Al,O,, korond, belsd
standard). Az eredményekbd] arra a kvetkeztetésre jutottunk, hogy sovinyité anyagok
szempontjdbol a mintdk hdrom csoportba sorothatjuk: az elsé és a masodik, a harmadik
€s az otodik, illetve a negyedik minta alkot kiilén csoportot. Feltételezheté tehat, hogy
a keramidk készit€séhez haszndlt sovdnyité anyag hérom kiilonbozé helyrél
szdrmazott.

[1] R Martineau, A.-V. Walter-Simonnet, B. Grobéty, M. Buatier, Archaeometry,
49, 1, 23-52 (2007
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Kiilonbizé mértékben protonalt anionok ionkromatografiis
csticsalakjanak vizsgalata az elvalasztas hatékonysiginak novelése
céljabol

Sepsey Annamdria, 1. évi. vegyész MSc
PE Mémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Hajios Péter egyetemi docens
Dr. Horvath Krisztian egyetemi tandrsegéd
PE Analitikai Kémia Intézeti Tanszék

Tonkromatografids elvidlasztdsok sordn azon mintakomponensek cstcsalakja,
melyek az elvélaszids korilményei kozt, egyazon idében kiildnbOzden protondlt
formédban vannak jelen (multiprotikus vegyiiletek: foszfat, szelendt, oxalat, EDTA,
DCTA sth.) kevéshé szimmetrikus és szélesebb, mint az egyszerii, egy- ill. kétszeresen
negativ  toltésii anionoké, ami jelzi, hogy ezen vegyiiletek elvdlasztdsinak
hatékonysdga nem megfelels. Eddigi ismereteink szerint azon anionok analitikai
elvédlasztdsa, amelyek kiilonbdzé mértékben protonaltak az eluens pH viszonyainak
megfelelden nem megoldott. Ugyanakkor egyensiilyi kémiai szdmitdsok médot adnak
arra, hogy kivvetkeztetni tudjunk a kiilonboz6 protondltsagi komponensek jelenlétére.

Az ionkromatogrifia sztochasztikus-egyensilyi modellje [1] alkaimas egyszerll
szerves &s szervetlen amionok retencids tulajdonsdginak, valamint cstcsalakjinak
leirdsdra. E munka célja a sztochasztikus-egyensilyl megkdzelftés kiterjesztése volt a
multiprotikus anionok csicsalakjénak lefrésira az oszlopon beliil lejatsz6d6 szimultdn
egyensidlyi folyamatok [2] (protondlédds, ioncsere, stb.) figyelembevételével. A modell
felirdsa sordn az egyes mintdk Kkiilonbdzben protondlt alakjainak megkotddését
egymdéstdl figgetlen, a protondléddst pedig végteleniil gyors folyamatnak tekintettiik.
A kiterjesztett modell alkalmazisdval nyomon kovettiik az eluens Osszetétel és pH
viltozdsdnak egyiittes hatisit a mintaion retenciGjdra és csdcsalakjdra (szélesség,
aszimmetria). A modell gyakorlati szerepe tibbek kozt abban 4ll, hogy a multiprotikus
mintaicnok elvélasztisihoz sziikséges optimdlis eluensosszetéte! (koncentrécid és pH)
a modell segitségével meghatirozhatd, és elvalasztisuk hatékonysdga novelhetd.

[1] K. Horvith, M. Olajos, A. Felinger, P. Hajos, J. Chrom. A 1189 (2008) 42.
[2] P. Hajés, O. Horvith, V. Denke, Anal. Chem. 67 (1995) 434.
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Nanopoérus alapii potenciometrids ionszenzorok fejlesztése

Takdcs Agoston, I &vf, vegyészmémik MSc
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezet6: Dr. Gyurcsanyi E. Rébert egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Az ionszenzorok {6 gyakorlati alkalmazdsa a biol6giai folyadékok (vér, vizelet)
elektrolit koncentracijdnak meghatdrozdsa, amely vildgszinten tdbb millidrd dollsr
€ves forgalmi piacot jelent. A rutin alkalmazisok ellenére, az ionszelektiv elektrédok
analitikai teljesitményparaméterei jelentésen javithatéak. Ebben a témakorben célul
tiiztern ki kémiailag modositott nanopérusok alkalmazésat ionérzékelésre.

Az arany nanopdrusok falra az egyes ionok szelekilv felismerését biztosits
ligandumok, valamint a permszelektivitdst nydjtd anionok immobilizdldsdval Gjfajta
ionszenzor konstrukciSt vezettem be [1]. A hatékony miniatiirizdlds mellett a
kovalensen rogzitett felismeré molekuldk alkalmazdsa megoldast jelenthet a
napjainkban elterjedt folyadékmembran érzékelSk hasznélatakor tapasztalt komponens
kioldéddsra. Ennek megsziintetése a szenzorok élettartamanak és az orvosi céld in Vivo
alkalmazdsi lehetGségeinek szdmottevd novekedését ercdményezheti.

Munkdm sordn nyommaratott polikarbonit membrinokban kialakitott arany
nanoporusok készitésével, kémiai médositasival és alkalmazdsdval foglalkoztam.
Kisérleteimhez tiol, illetve ditioldn csoporttal rendelkezé vegyiileteket alkalmaztam,
amelyek Au-S kotés kialakuldsdval 6nszervezédd monorétegeket alakitanak ki arany
feliileteken. Potenciometrids mérésekkel bizonyitottam, hogy arany nanopérusokba
hosszi hidrof6b szénldnccal rendelkezd szulfonsav funkcionalitdsi vegyliletet és a
porust hidrofébbd tevé molekuldkat vegyes monaorétegekben rdgzitve a membran
permszelektivvé tehetd. A médositasok soran kialakul6 transzport gétlss a membranok
ellendlldsdnak megnivekeddsével jar, amelynek vizs gdlatira elektrokémiai impedancia
spekiroszkdpiat alkalmaztam.

A nanopérus nanokérnyezetének kémiai mddositdsa az optimdlis ionszelektiv
vilasz kialakitdsa szempontjdbdl Sbb tekintetben is kihivast jelentett. Egyrészi a
porusatmérd optimalizaldsat igényelte a mddositd vegyiiletek megfeleld kétddése,
illetve a permszelektivitds €s az ionszelektivitds biztositasahoz. Emellett szitkség volt a
kiilonboz6 funkcionalitiassal rendelkezd komponensek (ionofor, kationcserélé és a
hidrofdb tiol) feliileti aranyainak bedllitdsdra az optimdlis analitikai paraméterekhez,

[1] Jagerszki, Gy., Takidcs, A., Bitter, 1, Gyurcsanyi, E. R., Angew. Chem. Int. Fd.,
50, 1656-1659 (2011)
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Bazsé Gabor PhD hallgaté
ELTE TTK Kémiai Intézet

Mitrixizolaci6s mddszer alkalmazdsival lechetfség nyilik reaktiv, instabil
vegyiiletek el6dllitasdra és vizsgdlatdra, valamint a hagyomanyos spektroszképiai
médszereknél jobb felbontdsi spektrumok felvételére. Eddig az ELTE-n ezt a mddszert
elsésorban IR, UV és VCD spektroszkopidval tdrsitva alkalmaztak. Ezen médszerek
mellett az asszignicioban, illetve egyéb spektroszkopiai vizsgdlatok sordn gyenge jelet
adé minta esetében az azonositdsban nagy segitséget nytjt az anyag Raman spektruma
is. Munkdm célja elstsorban az volt, hogy az optimdlis métrixizoldcidés Raman mérési
paramétereket kisérletileg meghatirozzam a laborban taldlbaté matrixizoldcids
berendezésre €s Raman spektrométerre.

A mérések sordn részben optikai, részben geometriai tulajdonsigokbdl eredd
problémédkra kerestem megolddst. A vizsgdlatok sordn megkerestem az optimdlis
mérési hdmérsékletet, minta/mdtrixalkotd ardnyt, levalasztisi idot, a mérés sordn a
‘méréfej €s a spektrométer kozotti tdvolsdgot. Ezeket a megfeleld korlilmeényeket
biztositva acetonitrillel, valamint dirodidnnal végeziem méréseket.

EBzen eredmények felhasznéldsdval lehet6ség nyilik tovdbbi 1j, akdr reaktiv
molekuidk és gyokok mdtrixizoldcids Raman spektroszkdpiai vizsgdlatdra. Ez segiti a
métrixizoldcidés TR spektrumok asszignildsat &s igy a laboratdriumban elféllitott 4
anyagok azonositasat is.
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Gas chromatographic analysis of aspirin
as trimethylsilyl derivative

Groza Radu - Constantin, I* year master student — versenyen kiviili
West University of Timigoara, Faculty of Chemistry - Biology - Geography
Scientific advisor: Prof. Dr. Ciucanu Ionel

West University of Timisoara, Faculty of Chemistry - Biology -
Geography

Acetylsalicylic acid (ASA), also known as aspirin, is widely used as an analgesic,
anti-inflammatory and antithrombotic drug. The most commonly used methods for the
determination of ASA include spectrophotometric, fluorimetric and chromatographic
techniques.

Within the present work, ASA was analyzed using gas chromatography. Since ASA
decomposes by heating, a derivatization step was necessary prior to gas
chromatographic analysis. Derivatization of ASA can be obtained through metilation,
trimethylsililation or conversion to fluorinated compounds {1,2]. This work presents
the optimal conditions in the process of trimethylsilylation with several frequently used
reagents such as trimethylchlorosilane, hexamethyldisilazane, bis(trimethylsilyl)-
acetamide and trimethylsilylimidazole. A few weak bases were used as proton
capturing agents in order to improve the yield of the trimethylsilylation reaction. The
aim of this research was to determine the influence of the trimethylsilylation agent and
the base on the yield of the reaction. The results obtained for each trimethylsilylation
reaction mixture were compared in order to determine the effect of introducing a weak
base in the system and the optimal conditions for the derivatization process.

[11 Mongillo, J., A., Paul, 1., Microchem. J., 55, 308-318 (1997)
[2] Drozd, J., Chemical derivatization in gas chromatography, Elsevier, 69-75 (1981)
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Elektrokémiai szenzor optimailasa reaktiv oxigén és nitrogén
szarmazékok detektdlasara

Angyal Tande, V. évf. gyGgyszerész
PTE Altaldnos Orvostudoményi Kar

Témavezetd: Dr. Nagyné Dr. Zengé Livia egyetemi adjunktus
PTE Fizikai Kémiai Tanszék

Az oxidativ stressz egyre nivekvd figyelmet kap mind kiilonbdzé fizioldgids
folyamatok, mind pedig betegségek széles spekfrumdval kapcsolatban. A reaktiv
oxigén szdrmazékok szerepe mdr szdmos teriileten bizonyitast nyert, mint az Sregedés,
jeldtvitel, immunvalasz, valamint bérgyégydszati, idegi és immunoldgiai kérképekben.

Meéréseim sordn amperometrids detektdldsi technikdt alkalmaztam. A Pt elektrad
szelektivitdsat a feliletén kialakitott polimer biztositotta. A m-fenilén-diamin
monomerbdl elekirokémiai polimerizdcidval méret-kizdrasos réteget készitettem &s ezt
modelleztem, emnek kialakulisat valdés idejli  elektrokémiai  kvarc-kristdly
mikromérfeggel nyomon kovettem. Atomerd mikroszkdp segitségével nagy felbontdsi
3 dimenzids felvételek késziiltek a réteg felilletének morfoldgidjarél. A jol milkods
szelektiv  réteg  érzékenységének fokozdsdra a periodikusan megszakitott
amperometrids médszert alkalmaztam. Az eljarist kiprébdltuk in vitro szelektiv HyO,
detektdlasra.

Teszteltem a fonti médositisok hasznalhatdsdgit pm-es dimenzidéval rendelkezd
elektrédokon és terveztem egy in vivo elektrokémiai vizsgalatokhoz kényelmesen
hasznilhaté elektrod elrendezést.

[1] Nagy L., Kdlmén N., Nagy G.: J.Biochem. Biophys. Methods 69 (2006) 133-
141.

[2] Tamask6 M., Nagy L., Witmann L, Mikolas E., Molnar A. G., Nagy G.:
Physiologocal Measurement 28 (2007) 1533-1542.

[3] Matsumoto A., Ichiba M., Horita M., Yamashita Z_, Takahashi T., Isse T.,
Oyama T., Kawamoto T., Tomokuni K.: Alcohol 41 (2007) 57-59.
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Gyobgyszermaradvinyok meghatirozdsa szennyviziszapbél
QuEChERS LC-MS/MS technikival

Bodai Zsolt, 1. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Eke Zsuzsanna egyetemi adjunktus
ELTE Analitikai Kémiai Tanszek
Varga Rendta PhD hallgaté
ELTE Analitikai Kémiai Tanszék

A rohamos népességnivekedés mellé jelentdsen ndvekvod gyogyszerfogvasztis
tarsul. Egyre tobb szennyviz, valamint szennyviziszap termel6dik, melyet a magas
szervesanyag €s egyéb talajmindség-javité anyagtartalma miatt célszerli lenne
mezbgazdasagi célokra felhaszndlni. A szennyviziszap mezOgazdaségi felhasznaldsardl
sz0l6 kormdnyrendelet [1] szdmos szerves anyagra kiterjed gyogyszerhatdéanyagokra
azonban nem. A bevitt gyégyszereket a szervezet nem hasznilja fel teljes mértékben,
igy azok, valamint a metabolitjaik bekertilnek a szennyviziszapba, majd a
mezbgazdasagi c€ld felhaszndlds utdn disulhatak novényekben, allatokban. Epp ezért
ezen vegyiiletek folyamatos nyomon kivetése elengedhetetlen.

Célom az volt, hogy egy egyszerli, olcs6, hatékony minta-elékészitési médszert
talaljak, ami megfeleld rendszerrel csatolva (LC-MS/MS) alkalmas lehet a
szennyviziszapban alacsony koncentrdcidban jelenlevé  gyGgyszermaradvinyok
kimutatdsdra. E c€lbol a QUEChERS nevil eljdrdssal foglalkoztam, ami egy gyors,
egyszerti, olcsS, hatékony, robusztus és biztonségos (quick, casy, cheap, effective,
rugged and safe} modszer, melyet eredetileg peszticidek meghatdrozisara fejleszietick
ki z6ldségekbdl és gyiimlcsikbol [2].

Tudoményos didkkoéri munkdm sordn egy igen Osszetett  mdtrixbol
-szennyviziszapb6l- gy6gyszermaradvdnyok mérésére alkalmas minta-elkészitési
modszer fejlesztésének elsd 1épéseit tettem meg. A médszer 26 komponenste terjed ki.
Magdaban foglalja a leggyakoribb sziv- és érrendszeri betegségek esetén hasznalatos,
valamint gyomorsav-tiltengést gatlé szereket. Az alkalmazott médszer, a QuEChERS,
szémos paraméter optimildsa utin alkalmasnak bizonyult a vizsgdlni kivant
komponensek kimutatdsira adalékolatlan szennyviziszap minta esetén.

[1] 50/2001 (IV.3.) Kormény Rendelet
[2] M. Anastassiades, S.J. Lehotay Journal of AOAC international, 86, 412-431 (2003)
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A Déli-Bakonybdl szirmazo eheté gombafajok Po-210
koncentracidjanak meghatarozasa
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PE Mémoki Kar

Témavezeté: Dr. Kovacs Tibor egyetemi docens
PE Radiokémiai és Radiotkoldgiai Intézet

A gombik kiemelked$ szerepet kapnak az erdei Okoszisztémékban, néhiny
gombafaj képes egyes nyomelemek akkumulicidira is. Egyes kalapos gombidk esetén
a micélium nagy talajfelszin alatti kiterjedése miatt viszonylag nagy teriiletrél képes
akkumuldlni a nyomelemeket. {gy egyes esetekben nukledris balesetek és egyéb
nehézfém-szennyezddéssel jard balesetek utdn a gombék gyakran vizsgélt indikaitorok.

A Pannon Egyetem Radiokémiai és Radiotkolégiai Intézetében tébb éve folyik a
ktrnyéken gyiijtott gombdk radiologiai vizsgdlata.

Munkam sordn a Déli-Bakony teriiletén 2009-2010-ben gyiijtitt 19 db kalapos
gombaminta Pb(P0)-210 meghatirozdsat végeztem el.

A meghatarozast félvezettd (PIPS) detektoros a-spektrométerrel végeztem. A minta-
eldkészités sordn kombindlt savas feltdrdst alkalmaztam. A mérés pontositdsa é&s
reprodukdlhatdsdga érdekében Po-209 nyomjelzdt adtam a mintéhoz. Ezt kivetden
spontin depoziciéval vdlasztottam le a poléniumot Ni tartalmod, savailé acéllemmezre,

A vizsgilt gombamintik Pb(Po)-210 aktivitis-koncentricidja 1 mBg/g és
184 mBq/g kozott viltozott. Ezek az értékek Gsszhangban vannak az errdl a teriiletrdl
gyljtitt kordbbi gombamintdk mérési eredményeivel. Az egyes fajok akkumuldlt
Pb(Po) mennyisége nem mutat jelentds évenkénti valtozast.

Az dltalam vizsgalt gombafajok eseién elvégeztemn a gombak fogyasztisdbdl, annak
Po-210 tartalmatol szdrmazd sugdrterhelés becslését, mely alapjan elmondhat6, hogy
egyes gombafajok esetében viszonylag magas a fogyasztashél szirmazd sugérterhelés
nagysédga.
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Szlovéniai talajmintak radiolégiai elemzése
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Napjainkban egyre nagyobb figyelem fordul a lakéhdzak és munkahelyek
egészségel veszélyezietd kiriillményeinek csikkentésére. Az egyik ilyen tényezd ezen
teriiletek sugarveszélyessége. Ezt elssorban a talajban 16v6 természetes eredetii
radioizotépok (elsésorban radon és lednyelemei) okozzdk.

Az utébbi idében a térinformatika és a komplex adatkezelési médszerek
fejlédésével tjra eldtérbe keriilt egyes teriiletek radiolégiai felmérése. Tobb orszagra
kiterjedd projekt keretében komplex radioldgiai €s radonpotencial térkép kidolgozdsira
keriil sor, ebben .a munkdban a szlovéniai talajmintak laboratériumi radiolégiai
vizsgdlata volt a cél.

A munka sordn 70 db szlovépiai talajminta gamma-spektrometriai elemzésére &s
radon emandacids tényezGjének meghatirozasara keriilt sor. A talajmintdk Th-232, Ra-
226, K-40 koncenirdci6jat alacsonyhétterfi IIPGe gamma spektrométerrel hatdroztam
meg, relativ modszerrel. A légszdraz mintdk mérését aluminium Marinelli edényben,
30 napos Iégmentes lezérds utdn 60, illetve 80 000 masodpercig végeztem.

A radonemandciés tényezdt toréeellds médszerrel hatiroztam meg, a szekuldris
egyenstily bedlidsa utdn, NDI detektorrendszerbe épitett Lucas celldval,

A vizsgdlt mintdk Th-232, Ra-226 és K-40 koncentricigja dtlagosnak mondhatd,
meég az urdnbdnydk komyezetében vett mintdk sem mutatnak jelentds anomalidt, A
mért K-40 aktivitdskoncentrécick 400-600 Bg/kg, Th-232 60-100 Bg/kg, Ra-226 60-80
Bq/kg értékek kozott véltoznak. A rddiumkoncentracidk €s az emanicids tényezdk
egyes esctben nagyobbak, amelyek magyardzatot jelentenck egyes szlovéniai
lakéhézak, iskoldk magas radonkoncentricidjdra.

A kapott adatokkal kiegészitve a komplex adatbdzist, amely t5bb fontos adatot
tartalmaz, mint pl. talajmechanikai, geol6giai, hidrogeolégiai terepi radon és talajgiz-
méréseket, elkészithet6 a teriilet radiolégiai térképe. Az adatbézis jelentSs szerepet
kaphat a késdbbi radon és sugdrveszélyes teriiletek megitélésében, épitési engedélyek
kiadédsdban, igy dontéshozdkat (Amogatd rendszer kialakitdsdban.
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A dolgozat célja, a téplélékkiegészitbkben alkalmazott Do-liponsav (LS) és Lutein
(LU) B-ciklodextrin (§-CD) komplexek el64llitdsa, ezek létrejsttének vizsgélata, és az
ipari termeléste legallalmasabb  cl6allitdsi médszer kivdlasztasa. Kiflonboz
komplexképzési modszereket haszndltak: szuszpenzidban; egytittkristdlyosftissal és
tiofilizdlassal. A komplex létrejéttét infravords spektroszkopidval, valamint pisztizé
kalorimetrids modszerrel vizsgéltik, a sztochiomefria meghatirozdsihoz UV-VIS
spektroszképidt haszndltak. A vizsgilatok bebizonyitottik, hogy mindkét komplex
létrejéitt, valamint a komplexképzés 1:1 modlardnyban ment végbe. Végiil is ipari
termelés szempontjab6él az LS-B-CD komplex elballitdsdra a szuszpenzids médszert
javasoltdk, mig a LU-B-CD komplex elbillitdsdra az egyiittkristdlyositds médszerét.

Kalesszavak: o-Liponsav, Lutein, B-Ciklodextrin, zarvanykomplex
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Az emberi tdpldikozdsban alapvetd jelent6ségli gabondkban talilhaté nem
keményitd jellegfi poliszacharidok, illetve az ezek kézott legnagyobb mennyiségben
Jelenlévd arabinoxildnok (AX) szerepet jitszanak az élelmiszerek tiplalkozastani és
technologiai  tulajdonsdgainak  kialakitdsdban.  Bér cglszségmeghrzl &g
betegségmegeldzd hatdsuk régéta ismert, a funkciondlis komponensként tériénd
felhasznaldsukra irdnyuld kutaté-fejleszté munka csak az elmilt évtizedben indult meg.
[17 A fejlesztés azonban nagy jelentSségi lehet, mivel a gabonaalapi termékek szinte
mindenki szdmdra alapélelmiszernek szdmitanak.

Ezért kutatasaink kozéppontjdban olyan analitikai mdédszer fejlesztése és
alkalmazdsa 4ll, amely alkalmas az arabinoxildnok eddiginél pontosabb
meghatdrozisdra, és ezdltal az ezen komponenseket magasabb ardnyban tartalmazé
clelmiszerek  fejlesztésének magalapozdsira. Az elsé analiikai feladat a
gazkromatogrifids médszer optiméldsa volt.

Majd az optimalt médszerrel vizsgaltuk a nemesftés és a malmi technoldgia hatdsét,
valamint az alapanyagvizsgélatok alapjan késziilt kisérleti termékeket,

Az optimélt analitikai médszer szamos gyakorlati alkalmazis elétt nyitott ajtét:
meghatirozé  szerepe lehet gabonavonalak AX  tartalom alapjin  torténd
szelektaldsdban, a malmi technol6gidk ilyen irdnyi optimaldséban, az AX &s a mellette
eléfordul6 egyéb bioaktiv poliszacharidok funkciondlis  é&s taplalkozastani
tulajdonsdgainak vizsgdlatdban, valamint alapvetden sziikséges a roncsolds-mentes
gyors mbdszerek kalibracidjdnak elkészitéséhez is

[1] Gebruers K., Courtin C.M., Delcour J.A. 2009. Health Grain methods, 177-189.
oldal AACC International Inc.

A munka kapcsolédik két kutatdsi programhoz, a TECH_08_A/2-2008-0425 szimii
NTP projekthez. , valamint a CK 80334 OTKA kutatishoz.
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A keményité-dllapottol fiiggd reoldgiai paraméterek alkalmazdsinak
lehetéségei a bizamindsitéshen

Hevér Alina, IL évi. biomémok MSc

BME Vegyészmémdiki és Biomémiiki Kar

Témavezetdk: Dr. Tomoskozi Sandor cgyctemi docens,
Szendi Szilvia PhD hallgat6
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Flelmiszertudoményi Tanszék

A biiza mindségének megitélése elsdsorban a beldle késziilt drlemények €s
termékek mindsitésén keresztiil torténik. A reolbgiai jellemzOk alapvetd
fontossdgiiak a malom- &s a siitdipar szamdira. Mindeddig nagy hangsilyt a
fehérje-, cls6sorban a sikértulajdonsdgtdl fiiggd reoldgiai paraméterckre
helyeztek, azok a miiszerek pedig, amelyek a keményitotulajdonsigokat
hatdroztdk meg, mind csak liszt-viz szuszpenzidkkal dolgoztak (esésszdm,
amilograf, gyors viszkoanalizatoros mérések).

Munkdm célja annak megéllapitasa, hogy a keményitétulajdonsdgok
mérésén alapulé mindsitési médszerek beilleszthetdek-e az djfajta mindsitési
rendszerckbe, adnak-e plusz informaciét a mar haszndlatban 1év6 miszerekhez
képest, érzékenyebben jelzik-e a kornyezeti hatdsokat, a fajtdk kozotti
kiilonbségeket. Hét kiilonbozd  termbhelyrél szirmazod, 18  buzafajtat
vizsgaltam. Méréseimet egy 0 késziilékkel, a Mixolabbal végeztem, mely
ichetévé teszi a lisztek komplex reolégiai analizisét, ezen beliil a
keményitdallapottdl fiiggd paraméterek meghatdrozdsat. Egyetlen tesztbdl
nyerhettern informdciot olyan tulajdonsdgokra vonatkozéan, ami kordbban csak
legalabb hédrom kiilonallé teszt elvégzésével volt lehetséges. Az eredményként
kapott paraméterek kozotti eltérések szignifikancidjat Statistica 9.1 program
segitségével értékelem ki.

A paraméterek ¢€s a gorbék alapjdn a fajtak kozoti  kiildnbségek
egyértelmien megmutatkoznak, a termdhelyek Osszehasonlitdsabdl pedig
latszik, hogy a viszkozitdsszer( paraméterek egy része érzékenyebben reagil a
kornyezetre. A Mixolabos paraméterek értékelésének egyediilallé lehetésége a
poékhdlé diagram, mint mindségprofil generdldsa, mely jol haszndlhaté a
mindségi killonbségek gyors szemléltetéséhez. A mintik egy részénél elvégzett
RVA-s vizsgilatok eredményei jol Gsszeegyeztethetfk a Mixolabos mérések
eredményeivel. A kutatdmunka a , Pannon biza fajtik és fajtajeloltek
nemesitése, termesztési és élelmiszeripari feldolgozdsi rendszerének fejlesztése”
c. NTP programhoz kapcsolédik (TECH-09-A3-2009-0221)
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Az in-situ radioizotépos nyomjelzéses elektrodsiillyesztéses modszer
tovabbfejlesztése porézus fémelektrédok vizsgalatira

Horvath David, V. évf. vegyész
PE Mémoki Kar

Témavezeté: Dr. Varga Kdlmin egyetemi tanar
PE Radiokémiai és Radiodkol6giai Intézet

A kombinélt radioizotépos nyomjelzéses &s elektrokémiai tin. elektrédsiillyeszidses
modszer hatékonyan alkalmazhaté j6I definislt poli és egykristily szerkezetii
fémelektrédok feliiletén az anyag és toltésiranszport folyamatok in-situ vizsgdlatra. A
mddszer eredeti véltozatdt azonban polirozott kompakt fémfeliiletek tanulmédnyozasdra
dolgoztdk ki. Ez a tény nagymértékben korldtozza alkalmazhatésdagit mind a
vizsgdlhat6 jelzett specieszek, mind az ipari Jelent8ségi fémes szerkezeti anyagok
vonatkozdsaban. Nem alkalmas alacsony fajlagos aktivitdsi jelzett specieszek (Cl-36-
tal jelzett klorid-ionok) szorpeids folyamatainak nyomon kovetésére, illetve a feliileti
tébbletkoncentracié (I') kvantitativ meghatdrozdsdra sima, kis érdességi (ényezdili
(y<2) kompakt fémfeliileteken. Mind az in-situ radioizotopos nyomjelzéses eljards
érzékenysége novelhetd (azaz a kimutathatsdgi  hatdr csokkenthet), mind a
vizsgilhaté rendszerek kore bévithetd, amennyiben a kordbban kidolgozott
méréstechnikai alapelveket tovabbfejlesztjitk porézus, nagy érdességi tényez8jii (y>10)
kompakt fémelekirédok vizsgdlatdra. A vazolt médszertani fejlesztés révén olyan -
kordbban in-situ nyomjelzéstechikai eljérdsokkal mem mérhetd - folyamatokrél
nyerhetlink informéciét, mint a klorid-ionok felddisuldsa a paksi atomerémil primer
hiitékorében alkalmazott korr6ziodllé acélfeliileteken,

Elsoként a (S-35-tel és Cl-36-tal jelzett) szulfit- &s kloridionok kompetitiv
adszorpciGjdval foglalkoztam kis érdességi tényezdili (y<2) Pt-elektrod feliiletén. A
mérésck eredményeként megallapithatd, hogy: a kloridion rendkiviil erfsen kotddik a
polikristdlyos platina feliletén, azonban a nyomjelzett CI-36 megkdtédése
mennyiségileg nem kimutathaté.

Misodik Iépéskent, a nagy érdességi tényez&jii kompakt feliiletek méréstechnikai
alapelveit, valamint a méréshez sziikséges Osszefiiggéseket dolgoztam ki, melyek
segitségével a modszer kibSvithetévé valt ipari jelentdségti feliiletek és kis fajlagos
aktivitdsu specieszek vizsgdlatdra.

Kdszonetemet szeretném kifejezni a Paksi Atomerdmiéi Zrt-nek az eddigi és

Py

Jovébeni tdmogatdsaért.
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Dohanynévény alkalmazasa uranbinya remedidci¢janak
ellenérzésében

Horvith Miria, III. évf. kornyezetmémoki BSc
PE Mérnéki Kar

Témavezetd: Dr. Kovdcs Tibor egyetemi docens
PE Radiokémiai ¢s Radiotkoldgiai Intézet

A dohiny Po(Pb) felhalmozs képessége rég6ta ismert, egyes kutatok az izotdpok
levélfelileten vald megkotédését, mis elméletek a gyokérzeten kereszitil torténd
felvételt tartjak a lehetséges megkétési modnak.

A rekultivalt, pehézfémeket &s radioizotépokat tartalmazé meddohanydk,
iszaptdrozok esetén a rekultivicié hatdsossaga, a névények nyomelem felvétele fontos
kérdeés.

A Pannon Beyetem Radiokémiai és Radiotkoldgiai Intézetében tobb éve folynak
dohdnytermesztési kisérletek, tobbek kozt a mecseki remedidlt urdnbanya teriiletén.

Dolgozatomban a 2001-ben elkezdett, remedidlt urdnbanya-teriileteken kisérleti
céllal termesztett dohdnyndvények Po-210 (Pb-210) koncentricidjat vizsgéltam és
foglaltam Ossze.

Meghatdrozva a dohdny Po(Pb) akkumuldlé képességét ¢s a talaj-dohdny kozout
transzferfaktor értékét, a zagyldrozd vizbdzist és éldvildgot veszélyeztetd hatdsa
vizsgalhato.

Munkdm sordn a 2002 és 2009 kézétt termesztett, dsszesen 31 darab dohdny és
talajminta Po-210 koncentriciGjat hatdroztam meg félvezet6 (PIPS) detektoros
alfa-spektrométer segitségével. A mérésre alkalmas forrdst spontdn depozicids
eljarassal készitettem a minta kombindlt savas feltdrdsa utdn, Po-209 nyomjelz6
alkalmazasival.

A kapott eredmények alapjdn megdllapithat, hogy a dohdny €s talajmintik
Po(Pb)-210 aktivitds-koncentricidja 2.12 = (.8 — 1866 + 98 mBq/g kzott valtozott.

Feldolgozva a kordbbi évek mérési adatait, ldthaté volt, hogy a talajmintik Po(Pb)
koncentricidjanak vdltozdsdval a dohdnymintdk aktivitds-koncentrdcidja is ardnyosan
véltozott. Tgy a késObbiekben a zagytdrozébdl kiold6dé és migralé radioizotopok
nyomon k&vethetok.
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Polifenolok elemzése multiprogramozott HPLC médszerrel

Makuta Mariann, Molekuldris Biolégia MSc II, évf.
DE-OEC Altalinos Orvostudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Harangi Jinos egyetemi docens
Dr. Harangi Mariann egyetemi adjunktus
DE-OEC I Belgyogyiszati Klinika

A sokkomponensii rendszerek elemzése sziikségessé teszi az elemzési paraméterek
valtoztatdsdt a HPLC elemzés sordn annak érdekében, hogy széles polaritasbeli eltérést
mutaté komponenseket el tudjunk vilasziani egy elemzésben. Az eddig alkalmazott
gradiens elticié mellett kisérleteinkben a hémérsékletet és az aramldsi sebességet is
viltoztattuk, amivel az elemzésben az eddigicknél szélesebb polaritds tartomany
vizsgdlhatd rovidebb elemzési idd alatt.

Az dramldsi sebesség programozdsdt az emelkedd hdmérséklet €s a nivekvd szerves
maodosité tartalom dltal okozott viszkozitds csokkenése teszi lehetGve. Bizonyitottuk,
hogy az elvilasztOképesség a homérséklet s az dramlasi sebesség programozasdval
nem romlik, s6t alkalmas paraméterek mellett javul. Ezt a médszert multiprogramozott
HPLC-nek nevezzik, alkalmazhatdsdgat borok  polifenol tartalmédnak
meghatarozasdval teszteltiik.
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Az Aprotinin meglepetései: avagy gyartiskozi szennyezdik
tomegspektrometriai szerkezetvizsgalata

Tarsoly Gergely, I1. évf. vegyész MSc

ELTE Természettudoményi Kar; Richter Gedeon Nyrt. Szerkezetkutatdsi
Osztaly

Témavezets: Koti Janos kutaté-fejlesztd
Richier Gedeon Nyrt. Szerkezetkutatdsi Osztaly

Az aprotinin 58 aminosavbdl 4ll6 polipeptid, mely sokrétl gydégydszati
atkalmazdssal rendelkezik. FEnziminhibicids hatdsa miatt vérzésesSkkentdként
haszndljdk, bizonvos baktériumokkal szemben pedig antibakteridlis tulajdonsdgot
mutat. A Richter Gedeon Nyrt. foglalkozik aprotinin gyartaséval, és a szennyezési
profil  vizsgdlatakor felderftett 1j szennyezd molekuldk vizsgdlatival a
Szerkezetkutatdsi osztdlyt biztik meg. A szennyezOk preparativ HPLC-n legyiijtve
keriiltek az osztilyra a Technoldgiai fejlesztd laboratérium Il-r6l. A preparativ
munkéival foglalkozd vegyészek az eljards ismeretében koncepcidkat dolgoztak ki
azzal kapcsolatban, hogy milyen szennyezoéket varnak, ezen elképzel€sek igazolasahoz
ultranagyfelbontdst tomegspektrometrias méréssel megmértiik a molekulatémegét.

A célunk az volt, hogy a szennyezdk igazoldsa mellett azok spekiroszkdpiai
karakterizdldsat is elvégezziik, tehdt ujjlenyomat szerll azonositdshoz illetve
komolyabb  szerkezetbizonyitishoz  alkalmas tOmegspektrometrias modszert
dolgozzunk ki. A modszereinkben elektronspray iomiziciét, linedris ioncsapda és
ionciklotron-rezonancia analizatorokat alkalmaztunk, illetve MSn moédszereknél CID,
ECD és IRMPD fragmenticidkkal dolgoztunk. A mintdt mértitk kémiai viltoztatds
nélkiil, a kénhidakat redukdlva, enzimatikus emésztéssel és kémiai modszerrel hasitva
is.

Meéréseink eredményeivel sikeresen beazonositottuk a szennyezbket, és sikeriilt a
moédszereinket dgy finomitani, hogy a polipeptid szekvencidjdnak nagy részét, koztiik a
szennyezd és a gyogyszermolekula kozoth kiilonbséget okozd aminosavak jelenlétét
reprodukdlhaté médon bebizonyitsuk.
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Elelmiszer-feldolgozési folyamat allergén fehérjékre gyakorolt
hatasanak vizsgilata médszervalidalasi protokoll fejlesztéséher

Hajas Livia, L. évf. biomérnok MSc
Torok Kitti, IX. évf. biomémok
BME Vegyészmémoki és Bioméméki Kar

Témavezets:  Dr. Tomoskozi Sandor egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelnﬂszer-tudoményi Tanszék

A népesscg egyre nagyobb hdnyaddnal bizonyos élelmiszer-tsszetevok — dltalidban
természetszeriileg eléforduls fehérjék - kedvezdtlen reakcickat okozhatnak, melyek
kiilonbozé formdban nyilvanulhatnak meg: immun-medialt €ielmiszerallergia vagy
nem-immunmedialt élelmiszerintoleranciaként.

Az élelmiszerallergidt gyoégyitani nem lehet, egyetlen kezelési médja az adott
allergén fehérjét tartalmazé élelmiszerek étrendbdl torténd kihagydsa. A betegek

-

biztonsdga érdekében a kapcsolédé torvényi elbirdsok folyamatosan szigorodnak, a
jelenleg érvényben 16v6 EU direktivak szerint 14 allergén komponens jelélése kitelezg
a termeékek csomagoldsdn. Ehhez azonban olyan pontos és megbizhaté analitikai
médszerek  szilkségesek, melyek alacsony mennyiségben is képesek kimutatni a
kérdéses fehérjctartalmat. Ennek elérése kizdrélag validdlt modszerekkel lehetséges,
jelenleg azonban nem 4llnak rendelkezésre referencia anyagok ¢és mddszerek, Az egyik
{6 probléma az, hogy szdmos élelmiszer-matrix létezik, nem tisztdzott, hogy ezekben
hogyan viselkednek az allergén fehérjék, hogyan véltoznak a feldolgozas, elsésorban a
hékezelés (siités, f6zés, porkolés, stb.) alatt.

Kutatisaink célja élelmiszer-feldolgozasi folyamat allergén fehérjékre gyakorolt
hatdsdnak vizsgdlata volt, mely fontos informécidkkal szolgdlhat egy jovbeni
modszervalidaldsi protokoll fejlesztéséhez. Bizaliszt alapi siiternényeckkel, mint
feldolgozott €lelmiszer-métrix modelltermékkel dolgoztunk, mely két meghatdrozott
allergénforrdst, tojds- &s tejfehérjét tartalmazoti ismert mennyiségben. A munka
minden fazisiban mintdt vettiink az allergén mennyiségi meghatdrozdsa céljabol. Az
alkalmazott analitikai mddszer a szendvics- és indirekt kompetitiv ELISA volt.

Meéréseink sordn azt tapasztaltuk, hogy a siitési fazis lecsokkenti a mérhetd fehérjék
mennyiségét. Ennek pontos hatterét biztosan nem ismerjiik, kilonbézé médokon
magyardzhat6. Egyik lehetséges ok a fehérjék hddenaturdcisja vagy az, hogy a mérési,
mintaelokészitési médszer nem megfeleld az alkalmazott métrixhoz.

A jovbbeni céljaink kozé tartozik ezen okok feltdrdsa, valamint a kisérletsorozat
kiterjeszi€se a colidkidban szenvedfk szdmadra kérdéses gluténra.
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Sz6lomag olajok dsszetételének vizsgilata

Varga Gerda, II. biologia MSc

Debreceni Egyetem, Természettudoményi és Technoldgiai Kar

Témavezetbk:  Dr. Harangi Janos egyetemi docens
Pannon Egyetem, Milszaki Informatikai Kar
Rendszer és Szdmitdstudomanyi Tanszék
Dr. Sipiezki Matyas egyetemi tanar
Debreceni Egyetem, Természettudoményi és Technoldgiai Kar
Genetikai és Alkalmazott Mikrobioldgiai Tanszék

Kiilonbozé borvidékekrdl szdrmazé vegyes sz016b6l nyert szdlémag olajok
Osszetételét elemeziiik, megallapitottuk, hogy a komponens osszetéiele hasonld, a
sz0l6mag olajok nagyrészt telitctlen zsirsavakat tartalmaznak. A legnagyobb
komponens a linolsav (C18:2), amely legaldbb 50%-dt jelenti a teljes zsfrsav
mennyiségnek. Jelentds mennyiségben vannak jelen az ennél nagyobb telitetlenségii
komponensek is.

A retencids 1d6 alapjdn a 24 szénatomszdmi tartomdnyban nervonsav eléforduldsa
latszott valészinlisithetének. Ez a komponens nagyon jelentds biolGgiai aktivitdssal
rendelkezik, ezért a komponens jelenlétét tomegspektrometrids vizsgédlattal prébaltuk
megerésiteni. Kideriilt azonban, hogy ebben a tartoményban nem zsirsavak, hanem
szterdnvizas komponensek elualddnak.

Ugyancsak ebben a tartomdnyban taldlbatok szilikonolaj jellegli komponensek,
amelyek valészinfileg a présgépbdl keriiltek a mintdba.
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A hajés-bajai borvidékrdl szarmazo sz616mag olaj zsirsavisszetétele

64

i




XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcid ANAIB-14
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Zearalenon hétranszformdciéjanak vizsgalata élelmiszerekben eltérs
térfogatniveld szerek hatasira

Végh Eva Kinga, IIL évf. kémia-biolégia BSc

Eszterhdzy Kéroly Foiskola Természettudomanyi Kar

Témavezetl:  B. Téth Szabolcs féiskolai adjunktus
Eszterhizy Kdroly Féiskola, Elelnﬂszertudoményi Intézet;
Kémia, Bordszati kémia és Bordszat Tanszék

Az €lelmiszer alapanyagok mezdgazdasigi termelésben torténé termesziése sordn a
napjainkban elétérbe keriilé biogazdédlkodds miatt a névényvéds szerek felhasznildsa
hittérbe szorult. Ezen tevékenység hozominyaként a novényeken megtelepeds
gombék szdma megndtt a szdmukra kedvezden alakul6 életkornyezet hatdsa miatt. A
penészgombdk dltal termelt mdsodlagos anyagcseretermékek —  mikotoxinok —
keletkezése, Bsszes mennyisége a gombik szdmdnak a névekedtével egyenes ardnyban
n6u, amely az élelmiszerek min&ségében jelentds kockézati tényezdként szerepel.

A kutatds sordn a Zearalenon mennyiségének a valtozasat vizsgidlom kiilénbdzd
¢leimiszer adalékanyagok, mint térfogatniveld szerek valtoztatisa sordn.

A kutatds jelentSsége az ¢lelmiszerek — f6leg kenyérfélék — siitése sordn felhasznilt
f6-, segéd- illetve adalékanyagok mindségi hatdsdnak a vizsgdlata a zearalenon
mennyiségi véltozdsdra. Tovdbbd meghatirozni azon adalékanyagokat, amelyek
adagoldsa révén a toxin mennyisége csokkenhet az €lelmiszerekben.

A kutatds sordn egy, a hétkdznapokban hasznalt kenyérsiitési  recept
felhaszndldsdval készitettem pékdrut, amelyet a fent emlitett zearalenon toxinnal
szennyeztem. A sltési paraméterck kozil csak a térfogatndveld szer mindségét
valtoziattam a normadl élesztd, siitdpor és szalalkali viszonylatdban, A feltevésem a
toxin bomldsa és a térfogatndveld szer dltal létrehozott kiilénbozé pH-ju kozegek
kapcsolatdban az volt, hogy a zearalenon erdsen higos kozegben jelentSsen bomlik,
hatdsa megsziinik. A vizsgédlat sordn a kiilonbozd térfogatnéveld szerek segitségével
stittt pekari maradék, még mobilizdlhaté zearalenon tartalmat HPL.C-UV technik4val
hatdroztam meg. A kisérletek sordn 10 illetve 20 mg L* koncentriciéji zearalenon
sztenderdekkel végeztem el a vizsgdlkatokat, amelyek eredményeként a hirom
térfogatnoveld szer kozott a zearalenon bomldsdra gyakorolt hatds szempontjabol
jelentds eltérések mutatkoztak.
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A Fe(III) fokalis szerkezetének szerepe a Fe(1II)-mal dépolt TiO,
fotokatalizatorok aktivitdsaban

Bajnéczi Eva Gabriella, IL évf. vegyész MSc

SZTE Természettndomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd:  Dr. Sipos Pal egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Munkdm sordn két eltérd (szol-gél ill. linghidrolitikus) moédszerrel eclGéllitott,
Fe(Ill)-mal dopolt fotokatalizdtor mintasorozat szerkezetét hasonlitottam Gssze. Az
dsszehasonlitds azért valt érdekessé, mert azt tapasztaltuk, hogy a Fe(Ill) hozzaaddsa
hatdsdra a fotokatalitikus aktivitds a két mintasorban eltérd modon vdltozik mind Vis,
mind UV-fénnyel térténd megvildgitis mellett. A szol-gél eljirdssal késziilt (8) mintik
esetében a novekvé Fe (III)-tartalommal maximumgérbén haladt keresztiil, mig a
langhidrolitikus mintdk (L) a Fe (l)-tartalomtdl fiiggetleniil sokkal alacsonyabb
fotokatalitikus aktivitdst mutattak, mint az azonos koriillmények kozdit elddllitott
dépolatian katalizdtor. Az S ¢s L mintasorban tehdt vgyanaz az adalékanyag (Fe;O;) a
fotokatalitikus aktivitds szempontjabol ellentétes hatdst valtott ki. Kutatdsaim célja az
volt, hogy a fotokatalizitorok részletes Osszechasonlitdsival szerkezeti magyardzatot
taldljak erre az eltérd hatdsra.

A katalizdtorok  jellemzésére  atomabszorpcits  spekirofotometriat,  diffdz
reflektancia spektroszkdpidt, réntgendiffrakcidt, transzmisszios elektronmikroszkopiat
valamint  rontgen-fotoelektron  spektroszkdpidt  haszndltunk. Ezek  alapjan
bebizonyitottuk, hogy a katalizdtorok tOmbi tulajdonsdgaiban azonosithatd
kiilonbségek nem indokoljak azok eltérd fotokatalitikus visclkedését. Tgy a jelenség
magyardzatit a dopoléanyag szerkezetének (elsGsorban a Fe(Ill) lokilis szerkezetének)
kiilonbségeivel kiséreltik meg lefrni. Rontgen-sugdr abszorpcids spektroszképia
(XAFS) segitségével a két mintasorozat kézott jelentds kiilonbségeket mutattunk ki a
Fe(Ill) lokdlis szerkezetében. A pre-edge és a XANES régi6 alapjan mindkét sorozatra
torzult oktaéderes geometria jellemzd, de a torzulas az S sorozatban jelentGsen
nagyobb meértékil, mint az L-ben. Az EXAFS régio elemzése alapjan a S sorozat
tagjaiban jelentdsen nagyobb szdmi hibahely figyethetd meg, mint az L sorozatban. A
hibabelyekre vonatkozé megdllapftasainkat fiiggetlen Mossbauver-spektroszképiai
vizsgalatokkal is megerfsitettik. Emellett az S sorozaton belil az aktivitis
maximumgdirbe szerinti valtozdsat a Fe(Ill) korili geometria torzuldsdnak jol
megfigyelhetd megvaltozasaval értelmeztiik.
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Inverz gazkromatografia alkalmazasa celluléz alapd
szubsziratumok feliileti tulajdonsdgainak jellemzésére

Bandi Eva Eszter, 1. &vf. vegyészmémoki MSc

BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Csiszér Emilia egyetemi docens
BME Fizikai Kémia és Anyagtudoméanyi Tanszék
Dr. Fekete Erika tudomdanyos fémunkatérs
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

A linedris inverz gazkromatografia (IGC, infinite dilution) egy gyors &s viszonylag
egyszerii modszer szildrd felilletek energetikdjanak tanulményozdséra. A linedris IGC
alkalmazdsakor a vizsgdlandé anyaggal toltjik meg a kolonnt, majd ismert
Jellemzokkel rendelkez6 folyadék gdzét injektdljuk a vivégdz dramdba. A retencids
adatokbol az adszorbens feliileti tulajdonsdgait hatfrozhatjuk meg, azaz a felilleti
fesziiltség diszperziés komponensét (}/g ), illetve a sav-bazis konstansokat (elektron
akceptor: Kjy; elektron donor: K).

Az elmult években a celluléz alapt szubszitrdtumok felilleti tulajdonsdgait t5bb
szerzd is vizsgilta inverz gdzkromatogrifids médszerrel. A publikdlt eredmények
azonban szdmos ellentmonddst tartalmaznak, amely elsbsorban az elérd (vagy éppen
nem definidlt) mérési paramétereknek és a minta elékészitésnek tudhaté be. A szerzok
nagy része egyetért abban, hogy a feliileti fesziiltség diszperziés komponense csokken
a novekvd hémérséklettel, de gyakorlatilag nincs egységes allispont a felillet
energetikdjara és bazicitdsdra vonatkozo legalapvetdbb kérdésekben.

Tudoményos didkkéri dolgozatomban nyers pamut és len szubsztratumok feliileti
tulajdonsdgait jellemeztem IGC-vel és mds analitikai médszerekkel. Darélt €s szilas
mintakat vizsgdltam &llandé kifiitést alkatmazva. Osszehasonlitottam a szdlasanyagok
feliileti tulajdonsdgait, valamint jellemeztem a szubsztrdtumok megjelenési forméjanak
(szdlas, dardlt) hatdsat a mérhetd felilleti jellemzdk értékére. Vizsgdltam a feliileii
fesziilts¢g diszperzids komponensének hdmérséklet fiiggését, tovibbi a feliiletek sav-
bizis viselkedését poldros molekuldkkal. Az IGC-vel nyert mérési eredményeket
Gsszevetellern mas modszerekkel (vizgbzszorpei, rézszdm, polimerizéciés fok, SEM,
elektronsugaras mikroanalizis) kapott eredményekkel.
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Zn0-dal boritott tobbfald szén nanocsé (MWNT) alapi kempozitok

gy~

elGallitasa és vizsgalata

Bartfai Erika, 11 évf. vegyész MSc
SZTE Természettudoményi és Informatikai Kar

Témavezet6k: Dr. Hernadi Klara egyetemi tanir
Németh Zoltin PhD hallgaté
SZTE Alkalmazott s Kornyezeti Kémiai Tanszék

A ZonO-MWNT komipozitok kiemelkedd fotokatalitikus aktivitdsdak Ichetnek. A
korabbi kutatisok eredményei alapjdn a kompozitok nagyobb fotokatalitikus
aktivitdssal rendelkeznek, mint a ZnQO nanorészecskék, vagy a Zn0 nanorészecskék és
MWNT mechanikai keveréke, ezért igen fontos, hogy a tdbbfald szén nanocsivek
feliiletén szervetlen rétegeket tudjunk kialakitani.

Munkdnk sordn tobbfald szén nanocsdvek Zn-acetdt, illetve Zn-szulfat
prekurzorokkal, N,N-dimetil-formamid, ctanol &s viz olddszerekkel eldallitou
kompozitjait vizsgdltuk. A kompozitok eldéllitdsdndl a prekurzorokhoz, illetve a szén
nanccsovekhez a megfeleld oldészert adtuk, majd homogenizdltuk a két alkot6részt.
Ezutin a mintdkat 110 °C-on szdritottuk. Vizsgaltuk a ligos kbzeg hatdsit, illetve azt
is, hogy a nanocsovek felilletkezelése milyen hatdssal van a rajta kialakold réleg
szerkezetére, ezért bizonyos mintdkndl Na-dodecil-szulfattal kezeltik a szén
nanocsovek feliiletét. Az elkészitett mintdkat transzmisszids elektronmikroszképpal
(TEM), pdsztizé elektronmikroszkdppal (SEM), rontgendiffrakcioval (XRD) és
elektrondiffrakcidval (ED) wvizsgéltuk. Az elsddleges XRD felvételek alapjan
megallapitottuk, hogy a ZnO feliileti réteg csak hdkezelés alkalmazdsdval alakul ki a
feliileten.

A komporzitok kialakitdsdban a szén nanocstvek nagy eldonye, hogy a legtobb
reakciokdriilmény kozott inertek, kémiailag €s mechanikailag is stabilak. A félvezetd
nanorészecskék felvitele sordn megfelelé alapot biztositanak ahhoz, hogy a
nanorészecskék megfeleld diszperzitdssal eloszlathaték legyenek a feliileten. A
fotokatalitikus hatds alapja a ZnO-1dl a nanocsévekre torténd elektrontranszfer Ichet. A
tovabbiakban terveink kozt szerepel, hogy tanulméinyozzuk a homogenitds-
fotokatalitikus aktivitis Osszefiiggést. Jelenlegi munkdnk sordn homogén feliileti réteg
kialakitdsdra toreksziink, ezért vizsgdljuk a prekurzor-nanocsd témegariny és a pH
hatdsdt. Ezen kompozitok fotokatalitikus aktivitisat fogjuk tsszehasonlitani a kordbbi
munkédnk sordn kapott szemcsés szerkezetli feliileti réteggel rendelkezd kompozitok
fotokatalitikus aktivitdsaval.
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Réztartalmi lignocelluléz alapd szenek el64llitisa és jellemzése

Berke Barbara, IV. évf. vegyészmémok BSc

BME Vegyészmérnoki €s Biomérnoki Kar

Témavezeté: Nagyné Dr. Liszlé Krisztina, egyetemi docens
BME VBK Fizikai Kémia és Anyagtudoményi Tanszék

Osszetett pérusrendszeriiknek kéiszonhetd nagy fajlagos feliletik miaft az aktiv
szenck mar az Gkori egyiptomiak Sta ismert 4ltaldnos szorbensek. Legyen $z6 ,,csupan”
kozlekedési vagy ipari balesetben felszabadulé amménidrSl vagy harci gazokrol,
ezekben az esetekben van valami kézos. A kovetkezmények elhiritdsa, felszdmoldsa
megfelelé légzésvédelem nélkiil lehetetlen. A célnak megfeleld specifikns SZOIpcits
tulajdonsdgokat a szénfeliiletek modositdsdval fokozhatjuk.

Az elterjedt eljdrdsok dontd tobbsdge aktiv szenek utélagos kezelésével segiti el a
veszélyes gdzok megkstését, Altaldban twbbszoros 6s komplex impregndlést
alkalmaznak."! A jelenlegi technol6giskban hasznslt igen hatdsos de rakkeltd krém
kivéltdsa 0j impregndldsi médszereket igényel.

A felilletre felvitt Cu®* elsGsorban a savas jellegli gézok (pl.: H,S vagy HCN)
megkotését segiti. Célom volt 2-6% ilyen formaji rezet tartalmazé, nagy fajlagos
feliletli szénmintdk cl6dllitdsa és vizsgalata. A jelenlegi impregnaldsi eljérasokkal
ellentétben, melyek kész aktiv szénbé! indulnak ki, az impregnaldszert az aktiv szén
el6allitdsnak mdr egy kordbbi 1épésében be kivantam vinni a métrixba.

Hazai lignocellul6z alapanyagbdl indultam ki.® Mintdimat kétféle médon
készitettem. Az egyik esetben az alapanyagot mindenfajta elSkezelés nélkiil
impregnaltam kiilonféle réz(I)-oldatokban, mig a mdsik esetben az impregndlds a
kiinduldsi anyag karbonizildsa utdn tortént. Az el6dllitds utolsd Iépése minden esetben
vizgbzos aktivilds volt.

Vizsgdltam a mintdkra felvitt réz mennyiségét, illetve a kezelt mintdk porozitdsit.
Az utébbit Np-gbz adszorpcidval jellemeztem. Kiegészité moédszerként termikus
analizist (TA), pdsztdz6 clektronmikroszképidt (SEM), energia-diszperziv réntgen
analfzist (EDAX) é&s rontgengerjeszidses fotoelekiron spektroszkopidt  (XPS)
alkalmaztam.

[1]Lodewyckx P.: Adsorption of chemical warfare agents in Activated Carbon
Surfaces in Enviromental Remediation, Bandosz T.J., Elsevier, New York, 475-528

{2006)
[2] Lészl6 K., Béta A., Nagy L.G., Carbon, 38 (14) 1965-1976 (2000)
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Egyfali szén nanocsovek toltése fullerénnel szuperkritikus
széndioxid segitségével

Botos Akos, végzett nevezéskor
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

Témavezeté: Dr. Kamaras Katalin tudomanyos munkatdrs
MTA, Szilardtestfizikai €s Optikai Kutatdintézet

A nanocsé €s a fullerén a szén egy-egy allotrép médosulata. A nanocstivek kvazi
egydimenzids iiregeiben a molekulik a nanocsévek dtmérdje dltal befolyasolt fazisokat
hoznak 1étre, amelyek fizikai tulajdonsigai eltérhetnek a tombfazisban tapasztaltaktdl.
A csdvekben a molekuldk kémiai reakcidi zavard kiilsd hatdsokt6l mentes kdruye-
zetben vizsgilhatdk. Ehhez hasonléan léteznek olyan fullerének, amelyek belseiében
példiul fém atom van (M@C,). Kisérleteim sordn fullerénnel és kubdnnal tGlt6tt szén
nanocsveket Aallitottam eld ¢&s vizsgdltam Dr. Kamards Katalin vezetésével.
Tudoményos didkkori munkdm célja egy alacsony hémérsékletii nanocsd toliési eljirds
kidolgozasa, és a paraméterek optiméaldsa volt.

Munkdm sordn sikeresen allitottam el$ fullerénnel toltott szén nanocstveket a
hagyomanyos gazfazisi toltéssel és szuperkritikus széndioxid kdzegben végrehajtott
nano-extrakciéval. Ezt TEM felvételek és Raman spektrumok tdmasztjdk ald. A
reakciok eredmeényességének transzmisszids elektronmikroszkép nélkiili vizsgélatira
kidolgoztam egy Osszetett eljirdst, aminek alkalmazdsdval fullerének és mis IR és
egyben Raman aktiv molekuldk esetén megdllapithat6 a reakcié sikeressége.

Megdllapitottam, hogy kubdn, Cg, és szén nanocséd kiiltn fazisaibdl kiindulva nem
képzédik Cey CsHg@SWNT, csak Cgp@SWNT. A reakciot ezért  Cey CoHg

kokristalybdl kiindulva is elvégeztem, €s bizonyitottam a Cg beépiilését ebben az

esethen is. A Cgor CsHs@SWNT eldallitdsdnak bizonyitisdhoz TEM felvételekre van
sziikség.

Coo@SWNT transzmisszids elektronmikroszkop felvétele.
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Nanoméretlt WO; szemcesék alkalmazisa fotokatalizatorként: a WO,
kristilyszerkezetének és dsszetételének hatdsa a fotokatalizisre

Férizs Balazs, V. évf. vegyészmémok BSc
BME Vegyész és Biomérnoki Kar

Témavezetd:  Dr. Szilagyi Imre Miklés tudoményos munkatérs
MTA-BME Anyagszerkezeti és Modellezési KutatGesoport
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Ahhoz, hogy miné] hatékonyabb funkciondlis anyagokat 4llitsunk eld, ismerniink kell a
kristlyszerkezet, a pontos dsszetétel, elallitisi koriilmények, morfolégia stb., hatdsait. J61
ismert tény, hogy ezen faktorok nagy hatissal van a fizikai, kémiai tulajdonsigaikra. Az
elmilt évtizedekben szeleskoriien vizsgaltik a kiilonbozd félvezetd anyagokat (pl. fém-
oxidok, €s — kompozitok). A fotokatalizis jelenségénck felfedezése 6ta, a vizsgalatok dénté
tbbségét TiOz-on végeztek, de szdmos tudomdnyos cikk latott napvildgot killonbozé
félvezetd-oxidok, és kompozitok kutatdsi eredményeivel is (pl. WOs, Sn0,,Zn0, AgBr/Ag
/Bi,WQs). A fotokatalizis kiilonbdz$ mechanizmusai, a szerkezet (rutil, anatdz), a mor-
folégia (nanodot, nanocsd, nanoszil, iireges gombok, csillagok stb.) mind mélyen tanul-
ményozottak, és kelld mérickben feltirtak a TiO, esetén. Az elmdlt 6t évben exponen-
ctdlisan megnéit a éméval foglafkozé eredmények szdma, igy mira a volfram-trioxid is
egy jol ismert anyagnak szamit, eltekintve attél, hogy legjobb tudomésunk szerint senki
nem kutatta a kristalyszerkezet, Osszetétel hatdsat a fotoaktivitisra,

Célunk ezek felderitése volt. J6! kontrolldlhatd, és reprodukdlhaté hevitési eljardssal,
hexagondlis-amménium-oxid bronzbél ((NH4),WOs,.,) dllitottunk el6, kiilonbozd atlagos
Osszetételll, és kristilyszerkezetli nanoméretll volfram-trioxid szemcséket, Széleskoriien
jellemeztiik a mintdkat, a minél pontosabb megismerés miatt. Szimultin termogravimetridt,
tomegspektrométerrel kombindtva, tdtuk kidolgozni a pontos hevitdsi médot, valamint
kontrollalni azt. Por rdntgendiffrakci6 segitségével informéciot kaptunk a kristdlyszerke-
zetrdl, €s az dtlagos szemcseméretrfl. A Raman spektroszképiai mérések aldtdmasztottik a
rontgennel mért eredményeket. Pésztdzé -6s transzmisszids elektronmikroszképidt haszndl-
tunk a morfol6gia felderitésére. A nagy felbontisi TEM mikrografidkon lithatéak voltak e-
gyes szemcesck kristdlyrics rétegei is! UV-VIS spektroszképia segitségével tudtuk megha-
tirozni a kiilonbdzé porok elnyelési spektrumat, reflektancids mérés alapjan. Az eld4llitds
m6d, €s a kiinduldsi anyag, valamint megeléz6 kutatisok alapjdn feltételezhettiik, hogy a
feliileti —€s, a tombi dsszetétel megegyezd, igy XPS segitségével tanulményozhattuk a min-
tékban a volfram oxiddltsagi fokét. Por mintin mért fotolumineszcencia spektrumok hozz4-
Jérult az eltérd fotokatalitikus aktivitdsok jobb megértéséhez. A fotokatalizist folyadék és
géz fazisban is vizsgaltuk. Folyadékfazisban metil-naracs festéket bontottunk el, mig géiz-
fizisban acetont. A gdzfizisi mérés lehetdséget adott a vizghz szerepének empirikus
tanulmdnyozédsara.

Végeredményként azt mondhatjuk el, hogy a WO, esetén az Ssszetételnek, pontosabban
az atlagos oxidaci6s dllapotnak nagy hatdsa van az aktivitdsra; ui. minél teljesebb a volfram
oxiddciGja, anndl aktivabb fotokatalizdtor. Valamint megédllapitjuk, hogy a kristdlyszerke-
zet is befolydssal bir a tulajdonsdgokra, de nem akkora mértékben mint a TiO, esetén.
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Akrilat anionokkal interkalalt réteges kettds hidroxidok készitése és
jellemzése

Murath Szabolcs 1. kémia BSc
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Témavezetdk: Dr. Palinké Istvin egyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Sipos Pal egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A réteges ketts hidroxidok a brucithoz [Mg(OH),] hasonld szerkezetii anyagok,
amelyben a kétértékii fémionokat részlegesen hdromértékiekre cserélték, Ekkor a
rétegek toltése pozitiv lesz, a rétegkodzi térben pedig a toltést kompenziléd anionok
helyezkednek el. Ezek alapesetben kisméretii szervetlen ionok. A szervetlen anionok
nagymeéretll szerves anionokra, példdul karbonsavak anionjaira cserélhetdk, amikoris a
rétegtdvolsag jelentdsen megndhet. A kapott szerves-szervetlen nanokompozitok
sokféleképpen fel-haszndlhatdk. Ha a "vendég” anion kirdlis akkor alkaimazhatdk
immobilizdlt kirdlis organokatalizdtorként, kiralitdst megbrzé "bOrondként”, ha a
szerves iont kirdlis szintonként akarjuk felhaszndlni, vagy akar olyan behatdrolt
térfogatii €s geometridji reaktorként, amelyben az interkaldlt szerves anionok a
reaktdnsok. E munkdban bemutatott nanokompozitokat ez utébbi tdvlati cél elérése
érdekében készitettilk: majdan akrilsavszdrmazékok fényindukalta topotaktikus
reakcidit szeretnénk vizsgilni egy behatirolt térrészben.

Ennek érdekében CaFe réteges kettés hidroxidba beépitettiink tSbbféle médszerrel
kiilonféle akrildt anionokat, €s a mintdkat miiszeres moddszerekkel jellemeztiik. Az
alaptechnika a por rontgendiffrakcid volt. A diffraktogram (003) reflexiGjdnak helyze-
t€hél kiszamitottuk a rétegek kozotti tdvolsdgot. Az anyagok morfoldgidjat pasztdzd
elektronmikroszkoppal (SEM) tanulményoztuk. Az elemeloszlds kvalitativ jellem-
7ésére elkészitettiik az elemtérképet, a kvantitativ Osszetételre vonatkozd adatokat
pedig energiadiszperziv rontgen-fluoreszecencia (EDX) mérésekbdl nyertiik. Az inter-
kaldcié médjara infravords mérésekbdl és molekulamodellezései eredményekbdl
kovetkeztettiink, Tanulminyoztuk a kompozitok termikus viselkedését is.

Azt tapasztaltuk, hogy az interkaldcié minden esetben sikeres volt, a szerves
anionok nem szenvedtek semmilyen dtalakuldst a be€pités sordn, és valGszinfi térbeli
elhelyezkedésiik sok esetben lehetdvé teszi, hogy egymdissal reagdini tudjanak a

rétegkdzi térben.
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Alkalifémek (K, Cs) hatisa a szén nanocsiovek katalitikus szintézisére

Németh Krisztidn, II. évf. vegyész MSc
SZTE Természettudoményi és Informatikai Kar

Témavezet6k: Dr. Hernddi Kldra, egyetemi tandr
Fejes Déra, PhD hallgatd
Németh Zoltan, PhD hallgaté
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

A SZTE Alkalmazott és Kormyezeti Kémiai Tanszékének kutatéesoportja évek dta
aktiv résztvevGje a szén nanocsdvek katalitikus mdédszerrel torténé el&allitassnak.
1991-es felfedezésiik ota 6ridst figyelem Svezi a szén nanocséivekkel kapcsolatos kuta-
tasokat, melyek rendkiviili mechanikai és elektromos tulajdonsdgaiknak koszonhetSen
szdmos teriileten igéretes, Gj anyagnak bizonyultak [1].

A szén nanocstvek el6allitdsdra a szénhidrogének katalitikus bontdsa (CVD)[2] a
legelterjedtebb médszer. A CVD szintézist alapvetSen négy tényez6 befolydsolja: az
alkalmazott hordozé (oxid vagy szilikét jelleghi), katalizator (egy-, illetve kétfémes
dtmenetifém katalizitorok), szénforrds (etilén, acetilén, metdn) valamint a hémérséklet
(600-1000°C). A CVD eljards nagy elénye, hogy egyszerii €s ezzel a médszerrel
allithatunk eld legkonnyebben dépolt szén nanocsdveket [3]. A ddpolds sordn iin.
promotereket adunk a katalizdtorokhoz. A promoter (dépolé vegyiilet) olyan anyag,
amit készités kozben kis mennyiségben adunk a katalizdtorhoz. Egymagdban kis
aktivitdsti vagy inakt{v, de az adott reakciGban fokozza az akiiv komponens aktivitdsit,
stabilitdsat illetve szelektivitdsat. Ehhez kapcsolédik TDK dolgozatom témdja is, mely
alkilifémek (K, Cs) hatdsit vizsgdlja a szén nanocsévek katalitikus szintézisére
dépoldsos technika alkalmazasival.

Kisérleteink sordn tobbfajta katalizatort 4llitottunk eld, melyeket vizes szusz-
penzidbdl impregnaldssal készitettiink el. A kisérleti munka sorin viltoztattuk a
hordozé tipusit (CaCO;, 13X zeolit), a Fe(I)-Co(Il) katalizdtorfémek egymdshoz
viszonyitott ardnydt, a dépolé vegyiiletek mindségét (KBr, CsCl, Cs-acetdt), valamint a
dépold vegyiiletek ardnydt (0, 1, 3, 5%). A szén nanocsdvek katalitikus szintézisét
720°C-on, acetilén bontdsdval valésitottuk meg. Az eldallitott mintdkat elektron-
mikroszkdpos technikdkkal (TEM, SEM) vizsgéltuk.

[1] Cullinan, MA., Culpepper, MR., Physical Review B, 82 (11), (2010)

[2] Landois, P., Peigney, A., Carbon, 47 (3), 789-794 (2009)
[3] Tae, X., Zhang, X., Chemical Physics Letters, 409 (1-3), 89-92 (2005)
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ANYT-9

Spiralis és egyenes szén nanocsovek szintéziséhez alkalmazott
katalizatorok eléallitasa

Raffai Manuella, II. évf. vegyész MSc
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeték: Dr. Hernadi Kidra egyetemi tanir
Fejes Dara PhD hallgatd
SZTE Alkalmazott é€s Kornyezeti Kémiai Tanszék

A szén nanocsé nem mdés, mint egy tOkéletes hengerré csavart, egyetlen atom
vastagsdgl grafitréteg, azonban sokféle, eltérd tulajdonsigl szén nanocsd létezik. A
feltekerés mddjatd] fiiggden elddllbatnak fémes és félvezetd tulajdonsighiak is, a fel-
hasznédldshoz azonban nagyon jol definidlt tulajdonsigokkal, morfologiaval kell
rendelkeznie az anyagnak, igy a gvakorlati alkalmazis sziikséges feltétele dltaldban a
szelektiv szintézis.

Kisériet: munkim sordn spirdlis és egyenes szén nanocstvek elddllitisdra alkalmas
katalizdtorok készitésével foglalkoztam. Mintdimat driéses technikdval illetve impreg-
nélassal allitottam eld.

A tanszéken végzett kordbbi kutatdsok eredményei alapjan megillapitottuk, hogy a
60 perces Orlési iddvel eléallitott katalizdtorok alkalmazdsdval nagyon kis atmérgil
szén nanocstvek képzddiek, vagyis ez az Orlési id6tartam il hosszinak bizonyult.
Ezek alapjan vizsgaltuk az Orlési id6 hatdsdt a képzddd termék mennyiségére &s
mindségére nézve. Ennek célja, hogy megallapitsam, az érlési id3 hogyan befolydsolja
a szén nanocsdvek szintézis€t, valamint a kapott anyag szerkezetét. A reaktor
hémérséklete is fontos paraméter, ezért ennek hatdsat is vizsgdlni kivantuk 650-750°C
kozotti hémérséklet tartominyban (ezen kisérletek még folyamatban vannak).
Szintéziseinkhez katalizdtor prekurzorként Co(CHs;CQQ),;, és Co(NO:)-ot alkal-
maztunk 13X zeolit hordozén. A szén nanocsovek eldallitdsa vizszintes dtdramlésos
reaktorban tortént, ahol a reaktins gdz acetilén, a vivégdz nitrogén volt.

A képzdditt terméket elektronmikroszképos technikdval (TEM, SEM), a kata-
lizatorokat pedig rontgendiffrakcidval (XRD) vizsgiliuk. Megéllapithatd, hogy az
Oriési 1d6 egyenesen ardnyos a szén nanocsdvek dtmérdinek nagysagaval, tehdt minél
hosszabb ideig Or6ljik a nanocsovek eldéllitdsdhoz szitkséges katalizdtor prekur-
zorokat, anndl kisebb dtméréijii csoveket szintetizilhatunk, tovdbba megdllapithaté az
is, hogy hosszabb ideig tarté 6rlési id6 szitkséges a spirdlis nanocsovek keletkezéséhez.
Az dltalam eléallitott spirdlis szén nanocstvek dtmérdinek dtlaga mindkét esetben
kisebb volt, mint az egyenes cstvek dtmérdinek dtlaga.
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Drosophila virilis heterotrimer dUTPazanak szerkezeti és
funkcionalis vizsgilata

Benedek Andras, TV. évf. vegyészmérnoki BSc
BME Vegyészmérnéki €s Biomémoki Kar

Témavezetbk: Dr. Vértessy Beata tudomdnyos tandcsadd
BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar
MTA-SzBK Enzimolégiai Intézet
Horviath Andras PhD hallgat6
MTA-SzBK Enzimolégiai Intézet

A DNS épségének és megfelelé miikodésének megbrzéschez elengedhetetleniit
szilkséges a minden prokarita és enkarifta sejtben megtaldlhaté dUTPaz enzim.
Szerepe az uracil DNS-be val6 beépiilésének megakadilyozdsa a dUTP dUMP-vé vald
hidrolizise révén. A dUMP a dTTP szintézis prekurzoraként szolgil, igy 2 dUTPiz az
utébbi reakciét katalizdlé timidildt szintdz enzimmel egyiitt az Allanddan alacsony
dUTP/dTTP ardny fenntartisdért felelés a sejtben.

A dUTP4z enzimek dltaldban hirom azonos polipeptid ldncbdl 4ll6, dgynevezett
homotrimerek. [.étezik néhdny organizmus, mint példiul az Adhalam is vizsgdlt
Drosophila virilis, amelynek genomjdban ez a trimer szerkezet mdr eleve kddolva van.
Ebben az esetben a dUTP4zt kédolé gén szekvencidja haromszoros kdpidban, egy leol-
vasisi keretben taldlhaté meg a DNS-ben, és egy polipeptidként fejezddik ki. Az igy
kialakul6 szerkezetet nevezik kovalens heterotrimernek. Munkdm sordn arra szeretnék
vilaszt kapni, hogy milyen evoldciés titon alakult ki ez a szerkezet, és miért lebet el6-
nyts a Drosophila virilis-nek.

A vizsgélatokhoz polimerdz ldncreakcid segitségével a vad tipusd és kiilonboz6
csonkitott mutdns dUTPazok szekvencidit dllitottam elé, amelyeket pet19-b plazmidba
iiltettem be, majd a megfeleld feherjéket E. coli BL21 baktériumtdrzsben fejeztem ki.
A megtermelt fehérjéket affinitds kromatografiaval €s gélsziiréssel tisziitottam, majd
vizsgdltam funkcidképességiiket (specifikus enzimaktivitds), oligomerizécids dllapo-
tukat €s stabilitdsukat.

A virakozdsnak megfelelden az elballitott vad tipusd dUTP4zt aktivnak taldltam. A
kiilonallé alegységekksé, ¢és érdekes médon a dimerré csonkitott genetikai k6drol atirt
fehérjék is funkcidképesek, annak ellenére, hogy a kordbbi elképzelések szerint a
homotrimer szerkezet kialakuldsa feltétlentil sziikséges az enzim miiktdéschez.,
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Urokindz plazminogén aktivator receptor blokkolé peptidek
szintézise és konjugdlasa

Enyedi Kata Néra, I1. évf. kémia MSc
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets:  Dr. Mezd Gdbor tudoményos tandcsadd
ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatécsoport

Statisztikai adatok alapjdn a daganatos megbetegedések a masodik helyen allnak a
haldlozdsi okok kozitt. A rdkos haldlozdsok elsédleges oka azonban nem a primer
tumorokban keresend6, hanem a betegség sordn kialakult Attétekben. Gyakran
eléfordul ugyanis, hogy bar a beteg primer daganatét sikeresen kezelik pl. sebészeti
beavatkozis vagy sugarkezelés itjin, a mikrometasztizisokat képzé rdkos sejtek mégis
tdléhik a terdpids kezeléseket, és ldthatatlanok maradnak a kiilonbéz klinikai kép-
alkot6 eljdrdsok szdmidra. Kés6bb, kiils$ behatésra, ezek a nyugvo mikrometasztazisok
makrometasztizisokkd fejlédhetnek, és a betegség kitdjul.

Bir a kiilénbtzé rdkos megbetegedések kezelésére szimos lehetéség nyilik, mégis
ilyen esetekben a hagyomanyos kezelési médszerek Onmagukban nem céiravezetdek,
tehdt djabb, hat¢konyabb eljirasokra van sziikség. Munkdm sorén ezért olyan peptid
konjugdtumok szintézisét tliztem ki célul, melyek a malignus tummorok tovabbi
autétképzésének megakadilyozasdban kapnanak szerepet.

- TDK munkdm sordn olyan peptid-kimérak el64llitdsat terveztem, amelyek
cgyszerre lehetnek képesek megakadélyozni az urokindz plazminogén aktivdtor rend-
szer extracellularis mawrix degradiciéjdban valé részvételét, valamint kélcsnhatisha
lépését a migriciét elGsegité integrinekkel. Ennek érdekében az irodalmi adatok
alapjdn uPA antagonistaként az A6-ot és egy kevésbé hatékony szdarmazékit, az A8-ot
vilasztottam. Mivel szdmos integrin lehet célpont, ezért a kiméra peptid mdsik
komponenseként egy olyan nagy aktivitdsi, ugyanakkor a migrécidt el8segitd
integrinekre (o.B3, o.Bs, asP) viszonylag specifikus peptid antagonistdt kerestem.
Vilasztasom ezért a ciklo[RGDfC] ciklopeptidre esett. A két vélasziott receptor
antagonistat egy flexibilis spaceren keresztiil kapcsoltam Ossze, lehetéve téve a kettbs
receptor-blokkoldst. Az alkalmazhaté bioldgiai vizsgéilatok szdmanak bSvitését szem
el6tt tartva anyagaim 7-dietilamino-3-karboxikumarin szarmazékai is elédllitottam,
melyek alkalmasak a peptidek sejtekhez kotddésének vizudlis vizsgdlatdra is. Bir a
biol6giai vizsgédlatok még zajlanak, mégis elmondhatd, hogy a vizsgilt peptid-peptid
konjugdtum igéretesnek bizonyuit, és megfelel optimalizilds esetén versenytirsa lehet
a jelenleg alkalmazott metasztizist gdtlé gyogyszermolekuldknak.
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Hagyomanyos kinai gyogyniovények az
a-szinuklein amiloid képzédés gatlisiban

Gelencsér Annamidria, V. évf. vegyész
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MTA-SZBK Enzimolégiai Intézet

Témavezetd: Dr. Tompa Péter csoportvezetd
MTA-SZBK Enzimologiai Intézet

Bir a Parkinson-kérra, napjaink mdsodik leggyakoribbh neurodegenerativ
betegségére utalé tiineti feljegyzéseket évezredekkel kordbbrol talilhatunk, magdt a
betegséget kevesebb, mint 200 éve, egészen pontosan 1817-ben irta le elészir
névadéja, James Parkinson. A teljesség igénye nélkiil az aldbbi tiinetek jellemzik:
remegés, a mozgdsszervek merevsége és lassuldsa, aproléptl, csoszogd jérds,
mimikaszegénység, egyensilyzavarok. A betegség lasst, haldlos €s az orvostudomény
jelen allasa szerint gydgyithatatian.

A ko6r klintkai markere az tn. Lewy-testek jelenléte, amik az idegsejtekben lerak6dé
toxikus ageregdtumok. F6 komponensik az u-szinuklein nevii fehérje, mely hajlamos
az aggregiciora. Gyakorlatilag akdrhany fehérje Osszekapcsolodhat, €s Gridsméretii-
akér szabad szemmel is lthatd- aggregitumot, amiloidot képezhet.

A modern szintetikns gydgyszerck orvosldsban betdltStt szerepe mellett Gjra
elotérbe keriil a gySgyndvények hasznalata is. Kindban nagy hagyominya van a
gyogyhatdsi névények alkalmazdsdnak. Ma teljes kutatSintézetek foglalkoznak e
novények hatisdnak megértésével, kutatjdk azokat a vegyiileteket, amelyek egy-egy
betegséget meggydgyitanak. A neurodegenerativ betegségek gyOgyitdsira irdnyuld
kutatdsok egyik szegmense a kiilonbozd TCM-ek (Traditional Chinese Medicines)
vizsgalata, melyeknek neuron-védé szerepet tulajdonitanak.

Munkém sordn 6 kiilénbozd kinai medicina hatdsat vizsgaltam. in vitro az o-
szinuklein amiloid képzésére abbdl a célbdl, hogy potencialis gitld hatdsi vegyiiletcket
azonositsak. Két névényl kivonat nagyon igéretesnek tinik, mér nagyon kis
mennyiséghen gitoltdk az amiloid szdlak képzddést, st, eldidézték a mér kialakult
amiloid szalak szétesését. Fzck az eredmények fontos 1épést jelenthetnek
gy6gyszerhatisd készitmények kidolgozdsa, illetve kezelések kifejlesztése felé.
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Az exendin-4 minifehérje ,,€lete” a DNS-t6] az NMR-ig
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Témavezetd:  Dr. Perczel Andris egyetemi tanar
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Munkdm sordn az exendin-4 (EX4) minifehérjét dllitottam el6 génexpresszos dton,
¢s tanulményoztam térszerkezetét valamint dinamikdjit és NMR-spektroszkopia
segiségével.

Az exendin-4 egy viperagylk (Heloderma suspectum) ny4labél izolalt, 39 amino-
savbol dlld fehérje, mely analdg egy szénhidrét anyagcserét befolydsols inkretinnel, a
glukagon-szerli peptiddel (GLP-1). Az 53%-os szekvencidlis, és térszerkezetbeli
hasonldsag miatt kotédik a GLP-1 receptorhoz, és serkenti az inzulin-, valamint gitolja
a glukagon-szekréciét. fgy a fehérje potencidlis terdpids szernek tekinthetd a kettes-
tipusi diabéteszben,

Az exendin-4 in vivo elééllitisihoz Escherichia coli sejteket alkalmaztam. A
fehérjéi kis mérete miatt ubikvitin fiiziés rendszerben termeltetiem. Az N-terminalison
clbelyezked6 ubikvitin egy hisztidin cimkével van elldtva, igy a tisztitdsokhoz Ni%*
affinitds kromatogrifiat haszndltam. A fiizi6s partnert YUH (éleszté ubikvitin hidroldz)
enzimmel emésztetiem le.

Az exendin-4 végsé tisztitdsat RP-HPLC-vel végeztem, C18-as kolonnan, TFA-t is
tartalmazé viz-acetonitril gradiens eldcidval.

A fehérjét normal- €s a dinamikai mérésckhez szitkséges “N- jelolt formdban is
elkészitettern.

Az NMR mérések vizes kozegben illetve 30% trifluoretanolt tartalmazé oldatban
zajlottak, 500 MHz-es késziiléken. A jeloletlen exendin-4-r] homonukledris "H-'H
TOCSY és NOESY, a N izotépjeloltrél T1, T2 relaxdcis, valamint heteronukledris
'H-"N NOE spektrumokat vettem fel. A TOCSY-NOESY spektrumok jeldiszperzitdsa
vizes kizegben nem volt megfeleld, {gy fehérje térszerkezetét tekintve féleg irodalmi
elézményekre tdmaszkodtam. A heteronukledris spektrumokbdl nyert T1, T2 és
hetNOE adatok szekvencia—ﬁiggﬁ elemzésebd] megéllapitottam, hogy a molekula cleje
(els6 10 ammosav) és vége (Gly ’-t61) i igen erdteljes szegmensmozgdsokkal bir, mig a
kozépsd Ser''-Lys” szakasz merevebb a heliklis szerkezetnek koszonhetden.

Az exendin-4 szerkezetének és dinamikdjdnak megismerése fontos 1épés
lehet a kettes tipust cukorbetegség molekuldris hétterének megértésében.

81




XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyvipari Szekcid BIOKA-5
Mpycobacterium tuberculosis dUTPaz mutinsok kotéshasitisanak
vizsgalata QM/MM modszerrel
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A WHO adatai szerint a tuberkuldzis a leghalilosabb betegség a vildgon, ami
évente kbzel 2 millio dldozatot szed. A betegség gyogyitisira megfeleld célpont lehet a
kutatocsoportunk altal behatdan tanulmanyozott dUTP4z enzim, amely esszencidlis a
Mycobacterium tuberculosis bakiérivm szdmdra. Ezen enzim alapvetd szerepet jdtszik
a DNS integritdsdnak meglrzésében azaltal, hogy a dUTP hidrolizisét katalizilja
dUMP-v€ &s pirofoszfittd. Ezzel az enzim elddllitja a dTTP bioszintézis prekuorzorat &s
alacsony szinten tartja a dUTP:dTTP ardnyt. Mivel a dUTP4z hifnydban ez az ardny
magas lesz, DNS fragmentdci6 és az tigynevezett timinmentes sejthaldl kivetkezik be.

Az enzimatikus mechanizmus alapjainak megismeréséhez kordbbi munkdm sordn
olvan mutins enzimeket allitottam el8, amelyek a szobsziratot kistd C-termindlis
karjukban kiilonbdznek a vad tipusi dUTPazil. Ezek koziil az uracillal aromasan
atlapolé hisztidin aminosav alaninra valé mutdciGjdt tartalmazé muténs és a teljes
C-terminalis kar nélkiili csonkolt mutdins kristilyszerkezetét is  sikeriilt
meghatiroznunk, amelyek a PDB adatbazisban 3L.0J és 3193 kdddal taldlhaték meg. A
vad tipusi cnzim és a mutinsok szobsztrit hasitdsi mechanizmusdnak Ossze-
hasonlitdsdhoz in silico vizsgdlatokat kezdtem az NIH-ben (National Institutes of
Health, Béthesda, Maryland, USA).

Egy kordbban definidlt (Barabis er al, 2010, publikilds alatt) reakcidkoordinita
mentén haladva tobb szerkezetet minimalizdltunk, az enzim é€s a szubszirdt kiindulasi
dllapotdbdl az dtmeneti dllapoton keresztiil a termékig. Az enzimek teljes aktv
centrumdt és a szubsziritot siiriiségfunkciondllal, mig az enzim és az oldat 16bbi részét
molekulamechanikai médszerrel frtuk le.

Eredményeinkb6l megéllapithatd, hogy a kapott reakcié-energiaprofilok aktivaldsi
szabadentalpidja j6 Osszhangban van a kisérletileg mért katalitikus Aallandékkal.
A kapott szerkezetek aktiv centruménak t6ltéseloszldsa, valamint a kotéshosszak és
-sz0gek véltozdsa alapjan azonosithatok azok a kulesfontossigi pontok, amelyek
biztositjak a dUTP4z enzim megfeleld katalitikns hatékonysdgat.
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Semmelweis Egyetem Orélbiolégiai Tanszék

A felndttkori fogvesztés leggyakoribb oka a fogdgygyulladds (parodontitisz). Rz
egy csontvesztéssel jaré gyulladdsos betegség, ahol a bakteridlis fertézésre kialakuld
immunvélasz kéros irdnyba fordul, és a csontfaldsejtek (oszteoklasziok) fokozott
aktivdl6ddsdt okozza. A tartésan aktivalt oszteoklasztok bontjdk a fogagy
csontszovetét, ez csontvesztéshez, majd a fog kihulldsdhoz vezet. Az oszteoklasztok
aktivdldddsa oszteoprotegerin fehérje alkalmazdsdval gdtolhats. A terdpids fehérjék
bevitelének egyik lehetséges modja a génterdpia. Kordbbi vizsgilatokban a nyalmirigy
tobb szempontbdl j6 célszervnek bizonyult génteripids beavatkozdsokra: konnyen
hozzaférhetS, nem létfontossdgii, nagy mennyiségli fehérje termelésére és elvs-
lasztdsdra képes, kotGszovetes tokban taldlhatd szerv. Célunk az volt, hogy kisérleti
allatokban nyédlmirigy géntranszferrel terdpidsan hatékony mOPG koncentriciét €rjiink
el nyalban és/vagy szérumban.

Egér oszteoprotegerin (mOPG) ¢DNS teljes kédolé 1égiéit k6dolé AdmOPG
rekombinans adenovirust hoztunk létre, melyet amplifikdltunk &s tisztitottunk. A viTust
patkdny szubmandibuldris nydlmirigybe (SMG) juttattuk, 2 nap milva stimuldcidt
kovetden nyélat gylijtottiink, majd vizsgdltuk az mOPG expresszidt nydlban, szé-
rumban €s nydlmirigyben.

Az AdmOPG géntranszfer dézisfiiged médon novelte a patkany SMG-ben az
mOPG termelését. Akdr kolinerg stimuldciét alkalmaztunk (csak a folyadékszekréciét
serkenti), akdr kolinerg €s B-adrenerg stimuldcidt (a szekréciés granulumokat is a
nyélba iiriti), a termel&détt mOPG-nek clenyészé része volt kimutathaté a nyalban
(kolinerg: 0,05% (0,03-1,02%), kolinerg és B-adrenerg: 0,06% (0,00-0,18%), median
(minimum-maximum) értékek, a kiilénbség nem szignifikdns). Tehdt a termelt mOPG
dontd része nem szekretdl6dott, hanem a nyilmirigyben volt kimutathaté, &s a
szekrécids granulumok iirfiésével sem lehetett névelni a nydlba szekretdlt mOPG
mennyiségét. A szérumban nem volt kimutathaté mennyiségli mOPG egyik kezelés
sOrin sem.

Eredményeink arra utalnak, hogy a patkdny SMG-ben adenovirilis géntranszferrel
termelt mOPG (1) a nydlba szekretdlédik; (2) mennyisége alacsony; (3) a szckrécids
granulumokat elkeriilve szekretélodik a ny4lba.
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Az Alfa-fetoprotein (AFP) gén szerepe rakos sejtvonalakban és
megnyilvanulasanak vizsgilata Real-time PCR technikaval
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Munkdm sordn egy olyan kutatdsba kapcsolédtam be, mely célul tiizte ki az AFP
varidnsok hatdsainak tesztelését kiilonbozé rdkos elvdltozdsok és immunrendszert
érinté folyamatok esetén. Az Alfa-fetoprotein egy magzati plazmafehérje, melyet az
albuminoid géncsalddba tartozé AFP gén kddol. Jelentds diagnosztikai marker az
orvostudomdany szdmdra, melyet két esetben alkalmaznak: egyrészt a terhes ndknél,
szlirbvizsgdlat esetén, néhany szilletési rendellenesség felderitésére (nyitott gerinc
stb.), mdsrészt felndtteknél ¢és gyerekeknél daganatjelzként, néhdny daganatfajta
esetén. Feladatom, egy olyan Real-time PCR alapi eljards kifejlesztése, mely
referencidnak hasznilhaté az AFP kimutatds és a kunduldsi AFP RNS koncentracié
pontos meghatdrozdsiban. Ennek segitségével megdllapithatd, hogy az adott mintdban
az AFP megnyilvanul e, és ha igen, milyen mértékben, azaz egyardnt alkalmas
diagnozis felallitdsdra ¢s a kezelds hatdsanak nyomon kovetésére. Ezen feliil, a
munkdmmal pirhuzamosan zajlé AFP microarray vizsgélati eredmények validdcidjdra
is alkalmazhat6.

TDK munkam sordn, cldzetes bioinformatikai elemzések alapjdn primert terveztem
az AFP gén egy konzervalt régiGjara és az 4ltalam kivdlasztott GAPDH, referencia
génre. Osszehasonlitottam az AFP és a GAPDH expresszi6s profiljat és ez alapjdn
kivdlasztottam a megfeleld (HepG2 méjrak) sejtvonalat. Ebb6l RNS-t izoldltam és
reverz transzkriptiz enzimmel cDNS-€ forditottam le. ElSszor végpontos PCR reakcidt
Allitottam be, mely sordn vizsgiltam az AFP és GAPDH gének jelenlétét és a primerek
megfeleld miikddését. A sikeres végpontos PCR mérések utdn a rendszert Real-time
PCR-re adaptaltam.

Sikeriilt egy reprodukdlhaté Real-time SYBR Green PCR alapd, relativ ménnyiségi
meérési rendszert kidolgoznom, mely egyszerre, egy panelban detektilja az AFP és
GAPDH gén expresszidjat kvalitativ és kvantitativ médon. Ennek koszidnhetben az

AFP expresszidban bektvetkezt valtozdsa a GAPDH konstans expresszidja mellett

egy olyan gyors és pontos diagnosztikai eljirast jelent, mely a kiilonbozé géneltérések,
klinikai kezelések nyomon kévetését stb. teszi lehetdvé.
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Enzimek evoliciéjanak molekularis értelmezése 2 Kemp elimindcié
alapjan
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MTA SzBK Enzimoldgiai Intézet
Mones Letif MSc vegyész
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Az enzimatikus katalfzis értelmezése, molekuldris hitterének feltdarisa napjainkban
nagy elméleti és gyakorlati jelentSséggel bir. Munksk célja az volt, hogy feltdrjuk az
enzimek evolicidjdnak hajtoerejét, és a kaializis £6 tényezbit, és ezeket az alapelveket
felhaszndlva hatékony enzimeket tervezziink.

Modellrendszeriink egy mesterségesen eldallitott, a Kemp elimindciét katalizald
enzim volt [1]. Az enzimet szdmitGgéppel tervezték meg, és laborat6riurmban eid-
allitottdk. A nativ enzim nagy egyezést mutatott a tervezett szerkezettel, de aktivitdsa
messze elmaradi a természetben kifejlédott enzimekéhez képest. Bzért in vitro
evoliciéval probéltdk optimdlni, melynek eredményeként kifejlodott egy olyan
evolvilt varidns, amelynek katalitikus hatdsa 200-szor nagyobb volt.

Mind a nativ, mind az evolvélt varidns reakcidjat szimuldltuk, hogy megkeressiik a
16 katalitikus tényezdket. MGdszeriink egy hibrid QM/MM médszer, az EVB médszer
volt [2]. A szimulicié eredményei j6 egyezést mutattak a kisérleti adatokkal. Azt
tapasztaltuk, hogy az aktivdldsi git csckély, a reorganiziciés emergia jelentdsen
csokkent az evolvélt varidnsban, az evoliici6 folyamata sordn optimalédott, tehat ezt
tekintettitk a katalizis 6 tényezéjének.

Ezt kovetben mindkét enzimben megvizsgdliuk az enzim oldallincainak a
hozzajarulasit a katalitikus effektushoz. Majd kidolgoztunk egy algoritmust, melynek
segitségével in silico pontmutdnsokat hoztunk létre, és ezeknek az oldallincoknak a
hozzijaruldsét néztilk a katalizishez. Végiil szdmit4si eredményeinket dsszevetettik a
kisérleti adatokkal.

[1] Khersonsky, O., et al., J Mol Biol, 396(4): p. 1025-42 (2008)
[2] Hwang, J.K. and A. Warshel, Biochemistry, 26(10): p. 2669-73. (1987)
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Patkany Octn2 transzporter fehérjét tiltermelé CHO-K1 emlés
sejtvonal létrehozasa és karakterizalasa
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Solvo Biotechnolégiai Zrt.
Konzulens: Dr. Sveiczer Akos egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnol6gia €s Elelmiszertudoményi Tanszék

A XXI. szizad orvostudominydban az anyagesere zavarral jard, valamint rdkos
megbetegedések gyogyitisa jelentds probléma, amiben fontos szerepiik van a membréin
transzporter {ehérjéknek. A mai gydgyszerfejlesztés sordn szintén megkeriilbetetlen
annak vizsgélata, hogy a membréin transzporter fehérjék milyen szerepet jdtszanak a
hatéanyagok felvételében, leaddsdban, a gy6gyszerek farmakokinetikajdban. A kisérleti
llatok vizsgdlatindl nyert eredmények kiértékelésében, a gydgyszerek in vivo farma-
kolégidjanak megértésében kulesfontossdgi a humdn, patkdny és egér transzporter
fehérjék milkbdésének Osszehasonlitisa. Az in vivo kisérletek mellett egyre nagyobb
szerepet kapnak az olcsébb, gyorsabb és kizvetlen kolcsonhatds tanulményozdsdra
alkalmas in vitro vizsgilatok, mint példaul a transzporter fehérjéket tiltermeld
immortalizélt sejtvonalakon, membrdn prepardtumokon alapuldé mérési mdodszerek.

Az OCTN2 (,,novel organic cation/carniting”) membrin fehérjét, mint az L-karnitin
(3-hidroxi-4-N-(trimetilamino)-butirdt) Na'-fiiggd reabszorpciéjdért felelds transz-
portert azonositottik. Az L-karnitin szamos élettani szerepet tolt be, tobbek k0zott a -
oxiddcié egyik szerepldje, igy nagy jelentdosége van ezen fehérje ismeretének. A
OCTN2 fiziologiai fontossdgat mutatja az autoszémdlis, recessziv droklédésa, primer
karnitin deficiencidban bizonyftott szerepe is. Emellett feltételezhetben kiilonbozd
szerves kationok felvételében is szerepet jatszik.

A munka célja patkiny rOctn2 membran transzporter fehégiét tiltermeld CHO-K1
emlds sejtvonal létrehozdsa, erre alapuld in vitro mérési médszer kifejlesztése és a
fehérje miikdésének Osszehasonlitisa a humin OCTN2 transzporterrel. Az rOctn2
gént patkiny vesébdl kiénoztuk pcDNA3.1 emlds expresszids vektorba. A kapott
konstrukcidval immortalizdlt emlés sejteket (CHO-K1) transzfektdltunk, majd
szelekciot kovetden a rOctn2-t stabilan tiltermeld sejtvonalat hoztunk létre. A kapott
CHO-K1/rOctn? sejtvonalat karakterizdltuk és 96-lyukd lemezen iranszporter-drog,
drog-drog kilcstnhatds vizsgdlatira alkalmas mérési modszert fejlesztettiink ki.
Tovdbbi mérések sordn Osszehasonlitjuk a humén és a patkiny transzporter fehérje
mitkddését €s funkcidjat.
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Utban a Pseudomonas aeruginosa gyogyszerpumpajinak megértéséhez
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Az antibiotikumok kordnak hajnaldn egy ismert 4llatorvos, James Herriot dgy irta le
a penicillin hatdsdt egy beteg birkdn, hogy ,, A csoda a szemiink l4ttira zajlik le”. Saj-
nélatos médon azonban napjainkban jelentésen sziikiilni kezdenek az antibiotikumok
hasznalatdnak lehetdségei, mivel azok a kérokozok, amelyek ellen a gybgydszatban
alkalmaztik 6ket, tébbnyire rezisztenssé valtak az alkaimazott antibiotikumokra.

Az egyik ilyen baktérium a Gram negativ acrob Pseudomonas aeruginosa. A ringé6-
gorcsben szenvedd betegek legnagyobb haldlozdsi ratdjat ez a baktérium okozza, A
krénikus betegeknél a tiidd mélyebb jdrataiban is megjelend kiterjedt, nydlkas
baktériumtelepek Iényegében kiirthatatlanok, mivel antibiotikum rezisztensek. A P.
aeruginosa rengeteg fertdzEst okoz a legyengiilt immunrendszerrel rendelkezdk eseté-
ben, mint pl. a HIV- ¢s rakbetegeknél, s a sdlyos égési sériilést szenvedéknél. Az
utébbi két esetben a fertdzés valdszinlisége igen nagy (50% koriili). A baktérivm mér-
gezd fehérjéket termel, ami gyengiti a paciens immunrendszerét, és kérositja a szive-
teket: igy példaul a szembe keriilve vaksdgot okozhat. Az antibiotikum rezisztencidnak
két 8 oka van: a sejtmembrdn nehéz atjarhatésdga, és az ugynevezelt gybgyszer-
pumpik (drugpump).

Jelen kutatds hosszii tdvd célja, hogy megértsik a MexAB-OprM pumpa szer-
kezetét, milkodését, és ezek utdn olyan gydgyszereket tudjunk. tervezni, amelyek
hatdsosan veszik fel a harcot a gyégyszerrezisztencidért felelds pumpékat tartalmazé
baktériumokkal, ey

L.Abra: Az MexA (kék) ~ MexB (sdrga) - OprM (z61d) pumpa oldai- ill. felilnézeti modellje
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A géntechnoldgia egyik nagy kihivdsa olyan meghizhatdé mesterséges nukledz
létrehozdsa, amely egy tetszoleges, de specifikus helyen képes a DNS hasftisdra. A
hasitds révén beindulhat a sejt sajit javitdémechanizmusa, lehetévé téve egy genetikai
hiba javitasdt. ElsOsorban cink-ujj nukledzokat tesztelnek erre a célra, amelyek
azonban citotoxicitdst mutatnak a fehérje részleges sériilése esetén. Ez a genomidlis
DNS nemspecifikus helyen torténé hasitdsit eredményezi. A fentick miatt olyan
nukledzra van szilkség, amely a felismer8hely aktivald szabdlyozisa alatt all.

Munkank célja a Colicin E7 fehérje nukledaz doménjének vizsgdlata abbdl a
szemszoghdl, hogy alkalmas lehet-e a molekula egy mesterséges nukledz tervezésére.,
Ezen nukledz esetében kutatdcsoportunk kimutatta, hogy az dn. HNH-motivumot
tartalmazé C-termindlis aktfv kdzpont csak abban az esetben képes a DNS hasitdsara,
ha az N-termindlis részen taldthatd.arginin jelen van. Ez elérevetiti az allosztérikusan
szabdlyozott enzim ldalakitasdnak lehet8ségét.

{sérleti munkdnk soran az N-termindlis végen roviditett fehérjéket vizsgaltunk az
allosztérikus szabdlyozds jobb megértése céljabol. CD-, fluoreszeencia spekirosz-
koépia, illetve tn. gél-eltoloddsos kisérletek segitségével tanulmanyoztuk e fehérjék
kélesonhatdsat Zn** ionnal illetve DNS-sel. Az N-termindlis bézikus aminosavak
szerepénck tisztdzdsa érdekében hirom, pontmuticidkat tartalmazo fehérje el6dllitdsat
is megkezdtiik, a rekombindns DNS-technoldgia eszkozeit felbasznalva. '

A kisérletckbGl nyerheté ioformécidkat szdmitégépes kémiai mddszerekkel
egészitettilk ki. Szemiempirikus kvantumkémiai szdmitasokkal optimalizdltuk a mutins
fehérjék szerkezetét, és szamitisokat hajtottunk végre anmak felderitésére is, hogy
milyen erésen kétédik az N-termindlis vég a fehérje tobbi részéhez. Az egyes fehérék
oldatbeli viselkedését molekuladinamikai moédszerekkel modelleztiik. Vizsgaltuk, hogy
mennyire dltaldnos jelenség lehet a HNH-motfvumot tartalmazéd fehérjék esetében a
pozitiv toltésti oldallinc altal megvaldsitott pozitiv kontroll. E célbdl szamos fehérje
szekvencijat €s ahol lehetett, szerkezetét hasonlftottuk Gssze.
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Hisztidin-gazdag proteinek eléallitdsa biotechnologiai modszerekkel
fémionok megkatése céljahol

Bacsa Ildikd, II1. évf. kémia BSc

SZTE Természettudomanyi €s Informatikai Kar

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

Az Ac-His-Pro-His-Pro-His-NH,, illetve a Ac-His-Pro-His-His-NH, szilard fdzisi
peptidszintézissel el6éllitott viltozataival a tanszékiinkén méir foglalkoztak és
megillapitottdk azok erds fémion (féleg Cu(ll} €s Zn(Il) ion) kotését. E vizsgdlatok
sordn bizonyitdst nyert a benniik levd hirom hisztidin oldafldncdban levd nitrogének
kizdrélagos koordiniciéja pH ~ 7 koril. E peptidek tehat komplex-képz

tulajdonsdgaikban nagy hasonidsdgot mutatnak a természetben eléfordulé hidrolitikus

és redoxi enzimek akiiv centrumaival. Tovabbi kisérletek sordn kimutattdk a
polipeptidek fémkomplexeinek hidroldz aktivitisdt egy modellszubszirdton és nativ
DNS-en is, valamint a réz(Il)-vel alkotott komplexek szuperoxid-dizmutdzhoz, illetve
pirokatechindzhoz hasonlé viselkedését. Vagyis e peptidek az emlitett enzimek
legegyszeriibb szerkezeti és funkciés modelljeinek tekinthetok.

A munkdm sorin a fentickben emlitett két oligopeptid rekombindns DINS
technolégia segitségével, baktériumokban, bioldgiai titon tirténd termeltetését tiiztem
ki célul. Elséként a peptideket kédold géneket, majd az ezeket tartalmazé mutdng
plazmid DNS-cket allitottam ¢ld. A rivid peptidmolekuldk azonban 6nmagukban nem
stabilisak a baktériumsejtekben, ezért a peptid N-termindlis része felél egy nagyobb
fehérje génjét is beillesztettem a plazmidokba. Ezeket Escherichia coli baktériumokba
juttatva a fuzids fehérje-peptid kifejezésének, illetve tiltermeltetésének koriilményeit
optimalizdltam. A fenti kisérleteket elvégeztem olyan tipoldatokban is, melyek
kiilonboz6 dtmeneti fémionokat tartalmaztak, kiilonbézé koncentracidkban. Ezekben
az esetekben a fehériekifejezés utn vizsgiltam a tdpoldatban visszamaradt, illetve a
baktériumsejtek Altal megkététt fémionok mennyiségét. Mivel a peptidhez flzott
fehérje specifikos DNS-k6t6 sajatsdggal is rendelkezik, azt is megvizsgdltuk, hogy e
tnlajdonsdga a modositds utdn is megmaradt-e, hiszen ebben az esetben fehérjéink
jszeril specifikus mesterséges nukledzként is viselkedhetnének.

A TDK munkdban ezen eredményeimet mutatom be, valamint a kifejezni kivant
polipeptidek  hatdsdra vonatkozd kovetkeztetéseket a baktériumok normdlis
életmiikddését és azok fémion tlir6képességét illetden.
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A taberkul6zis, a Mycobacterium tuberculosis okozta megbetegedés, vildgszerte az
egyik 6 kbzegészségiigyi probléma napjainkban [1]. A the kezelése 6-12 hénapot vesz
igénybe, és a jelenleg alkalmazott antituberkulotikumok tobbségének szdmos
mellékhatdsa ismert.

Hordozok alkalmazdsa csokkentheti a terdpids szerek mellékhatdsait, javitja
oldékonysagukat vizes kozegben, valamint Iehetdséget kinal a hatéanyagok
sejtspecifikus célbajuttatdsdra. A M. tuberculosis intracelluldris k6rokozd, ezért nagy
jelentSségii lehet a hatéanyagok szelektiv bejuttatdsa a fertbzitt makrofagokba.

Makrofagokra jellemzé scavenger- és tuftsin receptorokra specifikus peptideket
alkalmaztam hordozémolekuldkként [2, 3]. Iyen hordozék az eligazé lnci
polipeptidek [4] és a tuftsinszdrmazékok [3]. Szildrdfzist peptidszintézissel
hordozémolekuldkat €s tivolsgtartd egységet dllitottam el8, melyekhez oximkétés [5]
kialakitdsdval kapcsoltam az in silico meghatdrozott antituberkulotikus hatdsd
vegyiiletekel. Meghatdroztuk a szabad hatdanyagok, a hordozdék és a konjugdtumok
minimalis gatlo koncentrdcié (MIC) értékét és telepszamdt (CFU) M. tuberculosis
Hy7Rv tenyészeten. Arra kerestiik a valaszt, hogy a hatéanyagok a konjugdtumokban
megorzik-e antituberkulotikus hatdsukat. A  peptidszdrmazékok egy részéhez
fluoreszcens  jeldlémolekuldt kapcsoltam, majd a sejtekbe torténd bejutdsukat
vizsgaltam 4dramldsi citométerre] , makrofdg modellként” alkalmazhaté MonoMac6
humén monocita sejtvonalon.

[1j Global tuberculosis control, WHO, (WHO/HTM/TB/2009.411) (2009)
[2] Szabd, R, et al., Bioconjugate Chem., 16 (6), 1442-1450 (2005)

[3] Mezd, G., et al., J. Pepr. Sci., 10 (12), 701-713 (2004)

(4] Mezb, G, et al., Biopolymers, 42, 7T19-730 (1997)

{51 Shao, 1., Tam, J. P., J. Am. Chem. Soc., 117 (14), 3893-3899 (1995)
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Fokhagyma (Allium sativam L.) kivonatok eléallitisa alkoholos
extrakcidval, az eljaras méretnivelése, és a kivonaton alapulé
termékfejlesziés

Csépany Péter, 1. évf. vegyészmérnok MSc

BME Vegyészmémiki €s Biomémndki Kar

Témavezeték: Dr. Simandi Béla egyetemi tandr
BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérniki Tanszék
Dr. Nagy Bence tanszéki mérnok
BME Kémiai és Komyezeti Folyamatmémdéki Tanszék

A gydégynovényeket az emberiség torténelmében fontossdguk alapjdn sorrendbe
allitva, a fokhagyma mindig az elsd tiz legfontosabb kézdit szerepelt. Mai vildgunkban
az els6szdmu modernkori betegség, vagyis a sziv és érrendszeri problémdk kezelésében
és megel6zésében van egyre ndvekvd szerepe. A fokhagyma széles spektrumii
hatéanyagrendszerével képes csokkenteni a vémyomdst, a kiros LDL
koleszterinszintet, illetve megakaddlyozni a vérrdgképzoddst. A szakma egydntetii
véleménye alapjan a fokhagyma legfontosabb vegyiilete az allicin, és annak
bomlédstermékei, amely az alliin molekuldt bonté alliindz enzim milkédése scrdn
keletkezik, és okozza a jellegzetes és mindenki altal j6l ismert szagot.

Munkim elsd szakaszdban egy tObblépcsfs, laboratériumi méretd, alkoholos
extrakecids eljdrdst dolgoztam ki gazdasigi megfontoldsok figyelembevételével.
Tovéabbi laborkisérletekben kidolgoztam egy mdédszert a fokhagyma alapanyag teljes
alliintartalmdnak meghatdrozisira.

Munkdm mésodik szakasza a féliizemi berendczés megtervezésével kezd8dit.
Majd miutdn megépitettiik azt, megkezdddhetett a laboratériumi eljards adaptdldsa.
Prébakisérieteket hajtottam végre a késziilék pontos bedllitisa érdekében, Tovabbi
kisérletekben bizonyitottam, hogy sikeriilt reprodukalni a kivdnt eljirast a féliizemi
berendezésben, s6t még a vartndl jobb eredményeket is produkdltam. Még ebben a
munkaszakaszban végrehajtottamn szdmos termeicsi kisérletet, amelyek sordn kivild
mindségii szilard extraktokat, illetve betdményitett extrakt oldatokat allitottam elé.

A harmadik szakaszban a féliizemi termelési kisérletekben gydrtott fokhagyma
extrakira alapozva végrehajtottuk a termékfejlesztést a kutatdsi partnereink szoros
egyittmiikodésével. Az dltalunk tervezett termék magas allicin  potencidllal
rendelkezik, tovdbbd megoldottuk a feldolgozds sordn keletkezd szaganyagok
molekuléris csapdazdsat is.
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Termotolerans baktériumok vizsgdlata tejsavtermelés céljabol

Diilk Metta, IV. évf. biomémok BSc
BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Sevella Béla egyetemi tandr
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék
Hetényi Kata PhD hallgaté
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudoményi Tanszék

A lejsav, sokrétli felhaszndlhatGsdga révén a kovetkezd években az egyik
legkeresettebb vegyipari nyersanyaggd valhat, A biomassza nyersanyagon eldallithato
tejsav tehdt szdmtalan vegyiilet lehetséges kiindulépontja Iehet: (iin. platform-alkot6
vegyiilet), igy a jGvében jelentds alternativaként szolgdlhat a kdolajalapi technolégidk
tertiletein. Munkdm sordn egy biofinomitd fizem termofil tejsavtermeld
technolégidjdnak. kidolgozdsdban vettem részt. A biofinomitéban feldolgozni kivédnt
nyersanyag a magas cukortartalmi cukorcirok 1¢ volt, melyet a névény széribol
préseléssel nyernek ki. A cukorcirok szdmos teriileten felhaszndlhat6, mint biomassza,
papirpép, komposzt vagy szénforrds tejsav, etanol, aminosav eldallitdsdhoz.

A tejsav fermenticié mezofil vagy termofil koriilmények koztt is megvalSsithats.
Mivel a termofil (55-60°C) fermentdcid tibb szempontbd! is elényds (sterilitas
fenntartdsa, SSF technika megvalGsithatésaga), ezért célom cgy termotolerdns
baktériumtorzs kivalasztdsa és cukorcirok lére valé adaptdldsa volt.

Kutatdsaim sordn tbb torzset is vizsgiltam a Bacillus, Geobacillus nemzetségekbol
egy tobblépcsds screening keretein beliil. A torzseket kiilénbozd cukrok felhasznaldsa
alapjan szelektdltam &s megfigyeltem a tejsav termel6dés alakuldsat. A kisérletek
alapjan  kivilasztottam a legtébb cukron alkalmazhat6, a legjobb hozamot és
produktivitist mutaté torzset, majd teszteltem, hogy a tendelkezésre 4llG
nitrogénforrdsok mennyiben befolydsoljdk a tejsav keletkezését a fermenticio sordn,
igy optimalizdlva a cukorciroklé alapd tdpkozeget. A tejsavtermeléshez szitkséges
nitrogénforrds mennyiségének meghatdrozdsa utin 0,5, illetve 1 literes leptékil
fermentorokban kévettem nyomon a tejsavas fermenticick folyamatét, kiilonbozd pH-
szabdlyozéisi médokat alkalmazva.

Az eddigi fermentoros kisérletek dltal kapott eredmények alapjdn a kivdlasziott
trzs alkalmasnak bizonyult a biofinomits fermentécics tizemében valé felhasznildsra.
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Novekedési mintazatok vizsgalata a hasado éleszté sejtciklus
mutdnsaiban: linedris vagy bilinedris?

Horvath Anna, 1V évf, biomémik BSc

BME Vegyészmémoki és Biomérmoki Kar

Témavezetdk: Dr. Sveiczer Akos egyetemi docens
BME Alkalmazott BiotechnolGgia €s Flelmiszer-tudoményi Tanszék
Racz-Monus Anna doktordns
BME Alkalmazott Biotéchnolégia €s Elelmiszer-tudoményi Tanszék

A hasadé élesztOként is ismert Schizosaccharomyces pombe az Stvenes €vek vége
Ota egyre kedveltebb modellorganizmus. Hengeres sejijei kizdrdlag hosszirdnyban
ndnek Alland6 &dtmérdvel, amit az erre kidolgozott mikrofotografids eljaréssal
kovethetiink nyomon. A sejteknek egy ciklusuk sorin méretiik 4llanddsaginak
fenntartdsdhoz édtlagosan meg kell kettdzniiik a térfogatukat €s hosszukat is, amit a
méretkontrotl biztosit.

A sejt novekedésének lefrasdra a hdrom legelterjedtebb modell a linedris, az
exponencidlis és a bilinedris (két linedris szakasz egy sebességvaltasi ponttal (RCP)). A
legadekvitabb modell kivdlasztdsdra kidolgozott médszer a  Kkvantitativ
modellszelekcids  kritériumok  haszndlata, melyek segitségével  kiilonbizd
paraméterszimi modellek is konnyen oOsszehasonlithatéak. A sejt ndvekedésre
alkalmazott Stparaméteres linearizdlt biexponencidlis modell (bilinedris) lehetéve teszi
egy folytonosan differencidthaté fiiggvény alkalmazisat, amely magédban foglalja a két
linedris szakasz kozti dtmenetet is. Hasad6 élesztd esetében ez a modeil kordbbi
kutatdsokban adekvatabbnak bizonyult, min{ a lincaris vagy az exponencidlis modell.

Munkdm sordn 180 egyedi sejt novekedési mintdzatit mértem le, 60 cdc2-3w
szimpla mutdnsét, 60 cdc2-3w cdc25A dupla mutdnsét és 60 cdc2-3w cdc254 pyp3A
tripla mutdnsét. Minden mért és simitott hossz adatsorra illesztettem egy bilinedris, egy
exponencidlis és egy linedris modellt, a modellek kozil pedig a fent emlitett
modellszelekcios kritérinmok segitségével véalasziottam ki a legadekvatabbat. A sejtek
mintegy fele bilinedris névekedési mintdzatot mutatott. Kordbbi irodalmi adatok szerint
ezckben a mutinsokban a méretkontroll méshol hat, mint vad tipusban, amit munkam
sordn tjabb mddszerekkel ismételten megvizsgiltam. Tovabba vizsgiltam a bilinedris
novekedési mintdzatd sejtek esetében a fliggvény két linedris szakaszdnak
meredekségét is. Osszehasonlitottam azokat #-prébaval, hogy az RCP eldtti és utdni
szakaszok meredeksége szignifikdnsan eltér-e. Néhany kivételtdl eltekintve a +-proba is
megerdsitette, hogy a bilinedris modell adekvétabb a linedrisndl a hasadé élesztd cde2-
3w mutdns sejiek névekedési mintdzatainak leirdsdra.
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A hasadé élesztében miikédé méretkontroll mechanizmusdnak
modellezése

Németh Marton, IT1. évf. biomémok Bsc
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Témavezet6k: Racz-Ménus Anna doktorans
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A sejtek novekedése €s osztéddsa egy erdsen szabélyozott folyamat. Fontos, hogy
ne rendszerteleniil osztédjanak, mivel ez konnyen a kipusztuldsukhoz vezethet. Bzért a
sejtek biokémiai reakcidk sordval biztositjdk, hogy mindig kériilbelil azonos mérettel
osztédjanak el. Ezt a mechanizmust méretkontrollnak nevezziik, miikédése a
sejicikluson  beliil érvényesiil. A folyamat univerzalis, gyakorlatilag ugyanigy
Jatszodik le egy emberi sejtben, mint a legegyszerfibb ¢l6lényekben is. A sejtciklus
miikodeésének  vizsgdlatira az egyik legalkalmasabb modellorganizinus  a
Schizosaccharomyces pombe.

Modellezésnél a sejiciklus miikddésének biolbgiai sokszinliségét probiljuk a
matematika nyelvére leforditani. A folyamatban résztvevd fehérjék aktivitdsdnak
viltozasdt, egyméshoz val6 viszonyat differencidle gyenletekkel irjuk le.

A TDK dolgozatom sordn 4 kisérletes eredményekre alapozva viltoztatdsokat
hajtottam végre egy kordbbi modellen. Eleinte a méretkontroll mozgatd rigdjanak a
sejtmagban  6rténé MPF  akkumuldciét hitték, ez hatérozza meg a mitézis
inicializalasat. Ezt az elméletet cifoltdk meg a legijabb szakirodalmi eredmények,
mely szerint a sejtmag a sejttel egyiitt nd. Ezért a most megalkotott modellben a
sejtosztodast gétls inhibitor fehérjék higuldsara helyeztem a hangsilyt.

Munkém sordn a WinPP program segitségével szdmitégépen szimuldltam a hasad
€lesztdgomba sejtieiben mitkddd méretkontrollt. A modellen torténd viltoztatisokat
lépésenként bajtottam végre. A méretkontrollt dgy vizsgltam, hogy az osztéddsi
meret, a sejtciklus alaiti novekedés s a ciklusidd, milyen erésen korreldl a sziiletéskori
mérettel. A rendszer stabilitdsat pedig  bifurkdcids diagram  segitségével
tanulmainyoztam.

95




XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcid BIOKB-7

Alzheimer-kér diagnosztikajara alkalmas p-amiloid epitop peptidet
tartalmazé konjugatumok szintézise

Pethd Lilla, 1. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Mezd Géabor tndomanyos tandcsadé
ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatéesoport

Az Alzheimer-kér okozza az osszes demencidk 2/3-4t, ami 65 év felett a lakossdg
5%-41, 80 év felett pedig 20%-4t érinti. Az Alzheimer-kér okai még ma is
ismeretlenck, a kutatdsok sordn csak feltételezések sziilettek eddig. Az egyik az
amiloid kaszkad hipotézis, mely a B-amiloid peptid (AP) aggregicidjaval hozza
kapcsolatba a betegséget [1]. Kordbbi kisérletek sordn meghatdroztdk az AR ,plakk-
specifikus™ (Ap(4-10)) és ,plakk-véd6” (AS(21-37)) epitSpjit [2]. Az utGbbit az Ap-
antoantitestek ismerik fel, amelyek gdtoljdk az aggregitumok kialakuldsit, és
specifikusan csak az oligomer PB-amiloidokhoz kapcsolédnak. Ennek ismeretében
immundiagnosztikumok és immunterdpidra alkalmas oltéanyagok dllithatok el6.

Munkdm sordn szildrdfizisi peplidszintézissel [-amiloid epitdp peptideket
tartalmazé konjugdtumokat dllitottam eld egy kis kapacitdsi, polietilén-glikol alapi
gyantdn totdlszintézissel. Hordozoként kiilénboz8 hosszisdgi tuftsin-szdrmazékokat
alkalmaztam, amikhez egy hosszabb (AB(21-37)) és egy rovidebb (AB(30-37)) epitépot
is kapcsoltam a minimdlis epitép meghatirozdsdra. Kordbbi kutatdsokban alkalmaztak
spacert is a hordozé és az epitop kozétt, ezért olyan konjugdtumokat szintetizdltam,
amelyekben nincs tdvtarté egység, igy vizsgdlva az antigén-antitest komplex
kialakuldsdt. A biokonjugdtumok autoantitest-koté képességét indirekt ELISA
modszerrel ellendriztiik.

A Kkapott eredmények alapjan megéllapithat6, hogy az autoantitestek kit6déséhez
sziikséges a hosszabb tuftsin-szdrmazék, tovdbbi nem elegendd a révidebb B-amiloid
epitdp (AP(30-37)), hanem valdszinileg kell a teljes szekvencia (AP(21-37)) a kotddés
eléréséhez. Mivel a konjugdtumok nem tartalmaztak spacert, ez€rt a mostani
eredményeket a kordbbiakkal &sszehasonlitva kijelenthetd, hogy az auntoantitestek
megfeleld kotddéséhez sziikséges spacer beépitése.

[1] Hardy, I., Selkoe, D. 1., Science, 297, 353-356 (2002)

[2] McLaurin, J., Cecal, R., Kierstead, M. E., Tian, X., Phinney, A. L., Manea, M.,
French, J. E., Lambermon, M. H., Darabie, A. A., Brown, M. E., Janus, C., Chishti, M.,
Horne, P., Westaway, D., Fraser, P. E., Mount, H. T., Przybylski, M., St George
Hyslop, P., Nature Med., 8, 1263-1269 (2002)
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Mesterséges cink-ujj nukledzok eléallitdsa és vizsgalata
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A cink-ujj nukledzok ismert felépitési és mitkodésti mesterséges enzimek, melyek
egy cink-ujj fehérjébol és egy természetes eredetii nukledz (Fokl restrikciGs
endonukledz) hasftdsért felelds 1észébdl dllnak. Mivel a cink-ujj fehérjék képesek a
DNS-hez specifikusan kotddni &s célszekvencidjuk tetszdlegesen tervezhetd, szivesen
alkalmazzéak Sket a géntechnoldgidban. Azonban a ma ismert cink-ujj nukledzok, sejtet
meérgez6 hatdsuk miatt génterdpids eélokra nem alkalmasak.

Célom ezért az volt, hogy egy olyan fehérjét talaljak, mely a cink-ujj doménhez
tizve képes elhasitani a DNS-ldncot, de csak szabdlyozott koriilmények készstt. Erre a
Colicin E7 fehérje nukiedz doménjében 16v6 HNH-motivumot tartottuk alkalmasnak.
Ugyanis e nukledz domén N-termindlis végén 1év4 arginin és a C-termindlis részén
1évé HNH-motivum egyméshoz kizel keriil az aktiv kézpontban (l4sd 4bra), azaz az
N-termindlis rész allosztérikus szabalyozoként miikodik.

A Colicin E7 nukledz doménjének 3D szerkezete. Feketével kiemeive a N-terminélis
arginin, ifl. kékkel a C-termindlis HNH-motivum (PDB kéd: 1ZN S).

Munkdm sordn olyan cink-ujj nukledzokat dllitottam el8, melyekben a fenti nuklesz
domén N-terminalis része, azaz az arginin is, hidnyzik. A cink-ujj fehérje azonban
rendelkezik olyan aminosavakkal, amelyek oldallancai képesek lehetnek dtvenni annak
a funkeiGjat, ami megakadalyoznd egy allosztérikus szabdlyozds kialakftdsdnak
lehetéségét. Hogy ezt tanulmédnyozhassam, a médositott nukledz domén génjét
polimeraz lancreakci6val dllftottam el6, majd ezt iiltettern bele a cink-ujj fehérjét
tartalmazo plazmid DNS-be, hogy azt fehérje termeld baktériumokba transzformslva
fehérjét fejezzek ki. Vizsgéltam az dj fehérjék hatdsat a baktériumok nivekedésére,
valamint a DNS-sel valé kélcsonhatdsukat.
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Transz-1,2-ciklohexan-diol enzimkatalizalt kinetikus reszolvalisa
folyamatos nagynyomasa reaktorban
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BME Keémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék
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A transz-1,2-ciklohexdn-diol (CHI?) enantiomerjei illetve szdarmazékai alkalmasak
kiralitds centrumok bevitelére nagyobb molekuldk szintézise sordn. A Candida
antartica lipdz B (CALB) enzim enantioszelektiven katalizdlja CHD kinetikus
reszolvildsa sordn az R R-diacetit képz6dését, ezért S, S5-monoacetit és R, R-diacetét
cnantiomertiszta elegye dllithaté el&. Az egyszeri oldészer — oldott anyag elvilasztds
miatt eldnySs a szuperkritikus szén-dioxid (scCO;) alkalmazisa elvilasztasi
miiveletekben és reakceid kizegeként, akdr enzimes reakcidk soran is. A reakcidkat egy
extraktor - reaktor rendszerben hajtottam létre, ahol a szubsztratot a szuperkritikus
scCO, az extraktor oszlopban feloldja, majd egy T-eldgazdsban keveredik a vinil-
acetittal és igy homogén formaban jut az enzimmel t51tStt reaktorba. A méréseket a
szakaszos kisérletek sordn meghatarozott miveleti paraméterek mellett hajtottam végre
{100 bar nyomds, 45 °C hdmérséklet, 10:1 vinil-acetat:CHD mdlardny). A tart6zkoddsi
idé cstkkentésével széles tartomdnyban linedrisan ndtt az egységnyi idére
vonatkoztatott produktivitds, optimdlis esetben a szakaszos reaktorban elérhetd 1650-
szorosa volt. A paraméterek optimalizalasival 13 masodperces tartozkodasi idGvel,
teljes konverzio mellett enantiomertiszta termékeket llitottam eld.
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Enzimes emésztés és keményitd hékezelés monitorozasianak
lehetdségei RVA médszer alkalmazasaval
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A gyors viszkoanalizitoros (Rapid Visco Analyser, RVA) technika egy ausztril
csoport dltal 1987-ben kifejlesztett reolégiai médszer, amely a keményitStartalmi
mintdk viszkozitdsdt méri, igy azok technoldgiai, funkciondlis tulajdonsigairdl nydjt
felvildgositast. A késziilék elSnyei kozé tartozik, hogy a mérés és a méréshez tartozi
mintaclOkészités egyszerlibb és gyorsabb, mint a megjelenéséig hasznilt késziilékek és ;..
médszerek, ezért haszndlata hamar elterjedt a vildgon. '

A BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszer todomanyi Tanszékén a médszer
4j fajta alkalmazdsit kezdték meg 2009-ben, viszkézus keményitégél enzimes
hidrolizisét RVA-ban monitoroztdk, ugyanis ircdalmi hivatkozdsok szerint, a
keményité enzimes hidrolizisének kovetkezményeként a gél viszkozitdsdnak
csOkkenése matematikailag lefrhaté folyamat. A 8 cél az, hogy az idében torténd
viszkozitds véltozéds alapjdn nyomon kdvethet§ enzimes hidrolizis kutatdsdban rejlé s
lehet6ségeket feltarjdk. TDK munkdmmal a leirt munkdba kapcsolédtam be, illetve '
folytattam azt. Modszert dolgoztam ki killonbézd enzimaktivitdsi oldatok
alkalmazisdval keményité gél hidrolizis sordn torténd viszkozitds valtozdsdnak
monitorozisira, valamint elGz8leg hdvel (mikrohulldmmal és szdraz hovel) kezelt
keményitok gé€lesedési tulajdonsigait ¢és enzimes hidrolizis sordn megfigyelhetd
viselkedését vizsgiltam. Eredményeim igazoltdk az RVA alkalmazhatésdgit enzimes
emésztés valamint keményitSk hokezelés okozta valtozdsainak nyomon kivetésében.
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Gyogyszertechnologiai fejlesztések bichatéanyagok formulalasara

Wagner Istvén, II. évf. vegyészmérndk MSc
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Témavezetok: Dr. Maroesi Gydrgy cgyetemd tanar
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Nagy Zsombor Kristof doktorjelslt
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Az 4j évszdzad elején a gydgyszertechnoldgia az egyik legdinamikusabban fejl6dé
ipardg. Ennck legnagyobb fejlédési potencidllal rendelkezd része az gy nevezett
humdn egészségiigyl biotechnoldgia. Ezt jol mutatja, hogy az elmiilt évtizedben
rohamosan nétt a piacra keriil, biotechnoldgiai eredeti hatdanyagokat tartalmazd
készitmények szdma. A bichatéanyagok jelenlegi és viarhatdan tovibb erfsodd
térnyerése a gydgyszerkutatasban, a gyogyszerformuldlast (gydgyszertechnoldgia) is 3j
kihivdsok elé dllitja.

TDK  munkdmban  biohatdanyagok formuldldsat végeztem.  Folyadék
halmazéllapotban ezeknek a kornyezetre érzékeny (pH, mechanikai stressz, ho)
hatéanyagoknak a stabilitdsa dltaldban alacsony, emiatt célszer(i szilird készitményt
alkalmazni, mely a beteg egyiittmiikddést (compliance) és a dozirozds pontossigit is
jelent6sen javithatja. Célom az volt, hogy 1ij kiméletes technologidkat fejlesszek szilard
gyogyszerformik elddllitdsdra, melyek hatékony alternativaként jelenhetnek meg az
iparban elterjedt id6 ¢s energiaigényes fagyasztva szdritds kivaltdsdra, Két kiilonbszo
tipusd  technolégiat vizsgaltam. Az egyik technolégia az elektrosztatikus
nanoszalképzés, meiynek gyégyszeripari bevezetése még pem tortént meg, azonban
mds ipardgak mir alkalmazzik ezt a nanotechnoldgiai eljarast pl. a textil iparban. Fz a
technolégia - ameliett, hogy kellden kiméletes formulaldst valdsit meg - folyamatos és
igen alacsony koltségilt gvartdst tesz lehetdvé. A masik fejlesztett technoldgia
gydgyszeriparban dltalinosan alkalmazott berendezésckre alapult. Az eldallitott mintak
morfoldgidjat optikai- €s pdsztazd elektronmukroszképpal figyeltitk meg. Vizsgéltuk a
folyamat sordan esetlegesen fellépd denaturalodast, illetve a biohatdéanyagok stabilitdsat
kitlonbdzd hémeérsékleteken tarolva.

A kapott eredmények alapjan megallapithatd, hogy a fejlesztett kiméletes és
alacsony energiaigényil gyégyszertechnoldgiai eljdrdsok 1j, lehetdségeket nyijthatnak
biohatéanyagok formuldldsdra.
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Erdemes-e az ipari szennyvizet elétisztitani?
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Témavezetd:  Dr. Jobbigy Andrea egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudomanyi Tanszék

Az FHurépai Unid irdnyelveihez torténd felzarkézds érdekében napjaink
Iegfontosabb teenddi kozé tartozik a keletkez§ szennyvizek minél nagyobb hinyadinak
a megtisztitdsa, ¢s a meglévo telepek korszeriisitése, optimalizdldsa. Ehhez kapesolédik
az a kovetelmény is, hogy mindenképpen teljesiilnie kell a csatomarendeletben eldirt
hatdrértékeknek az ipari szennyvizekre. Eziltal szdmos ipari — elsBsorban egyes
élelmiszeripari — tizemet kényszeritenek koltséges elbtisztité megépitésére, ahol a sok
esetben az dnmagukban nehezen biodegradilhaté komponensek elimindldsdhoz pl.
pétnitrogén- ill. foszfor-forrds is adagolandd.

Misrészrél a vizfogyasztas csokkenésébdl fakaddan né a haztartdsokbdl szdrmazé
szennyvizek csatornarendszerbeli (artézkoddsi ideje. Emiatt a bekeriild, kénnyen
biodegradilhaté szénforrdsok sok esetben mér ott elimindlédnak, és fgy igen
kedvezobtlenil alakul a telepekre befolyé szennyvizek C:N ardnya, ami a szigorodd
hatdrértékek  mellett  csupan  pétszénforrds  adagoldssal teszi  lehetdvé a
nitrogéneltdvolitdst befejezé denitrifikdciés 1épés hatékony elvégzését,

Kutatisom sordn egy Modell Szennyviztisztité Telep hatékonysdgniiveldsi
lehetdségeit €s ehhez kapcsolédéan egy jégkrémet el6dllité cég szennyvizének hatdsait
vizsgaltam. Altaldnos gyakorlat az, hogy a kommunilis tisztit6 telepek problémdit a
befolyd, ipari hdnyadra vezetik vissza. Ezért abban biznak, hogy a bevezetés
megsziintetésével a telepi gondok is megoldédnak, A tisztitdtelepen jelentkezd
problémék okainak feltdrdsa érdekében dttekintettem a rendelkezésre 4ll6 kordbbi
adatokat, valamint helyszini profilméréseket végeztem a lejdtsz6d6 bioreakcick
nyomonkdvetése érdekében. Bzutdn matematikai szimuldcids szdmitdsok segitségével
kerestem megolddsi lehetdséget az eleveniszapos biodegradicié, kiilondsen a
nitrifikdcié €s denitrifikdcié hatékonysdgdnak novelésére. Mindezek nyomdn arra
jutottam, hogy a jégkrémgyir szennyvizének kiugréan magas szervesanyag tartalma
esetén, az adott, kishatékonysagi levegdztetés mellett ugyan jelentdsen visszaeshet a
nitrifikdcié hatékonysdga, a tisztitd megépiiése utdn azonban a denitrifikdcichoz
potszénforrast kel adagolni. fgy a koltséges el6tisztité épitése helyett a komomunalis
telep levegdztetési hatékonysdginak novelése és ezzel egyidejiileg a denitrifikdcid
hatékonysdgat eldsegitd, minimdlis raforditdst igényld bioreaktor 4talakitds szolgaltatja
az igazi, olcsé €s hosszit tdvon is meghizhaté megolddst,
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai s Vegyipari Szekcid ELMEK-1
A von Pechmann reakcié mechanizmusinak vizsgalata eiméleti
kémiai modszerekkel

Daru Janes, I1. évi. vegyész MSc
ELTE TTK Kémiai Intézet

Témavezetd: Dr. Stirling Andras todomdnyos tanicsad6
MTA Kémiai Kutatokozpont, elméleti kémiai osztily

A kumarinvizas vegyliletek el6dllitdsinak egyik elterjedt médszere, a Hans von
Pechmann(1] 4ltal kifejlesztet kondenziciés reakcid.

A reakcié mechanizmusa az 1884-es felfedezése ellenére mind a mai napig vitatott
kérdés. Kutatdsunk sordn  megkiséreltink hirom potencidlis  reakcidutat
Osszehasonlitani elméleti kémiai médszerek segitségével, valamint vilaszt adni arra a
kérdésre, hogy vannak-e a reakcidiiton stabil, spektroszkopidk segiiségével kimutathatd
intermedierek. Szdmftdsainkat GO3 programcsomaggal végeztik, a gdzfdzishan,
merev-rotitor — harmonikusoszcillator — idedlis-gdz kozelitésben, és figyelembe vettiik
az oldoszer effektust polarizalhatékontinuum modell alkalmazdsaval.

{1] v. Pechmann, H.; Duisberg, C., Ber. Dtsch. Chem. Ges., 2119 (16), {1883)

[2] Calvino-Casildaa V., Banaresa M.A., LozanoDizb E., Catalysis Today 155 (34)
279, (2010)
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A Soai-reakcio sztochasztikus kinetikai elemzése

Déka Eva, L ¢vi. vegyész MSc

DE Természettudomdnyi és Technolégiai Kar

Témavezetd: Dr. Lente Gabor egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az €16 szervezetekben szinte kizarélag D-cukrok és L-aminosavak taldlhatok meg,
ez a jelenség a biolégiai homokiralitds. Jelenlegi ismeretink szerint ennek
kialakuldsandl a kirdlis autokatalizisnek nevezett jelenség jelentds szerepet jitszhatott.

Abszolit aszimmetrikus szintézis (AASZ) vagy spontdn aszimmetrikus szintézis
sordn akirdlis kiinduldsi anyagokbdl optikailag aktiv reagensek tavollétében optikailag
aktiv termékek keletkeznek. Az AASZ elsé kisérleti megvaldsitisa a Soai-reakcid,
amelyben  prokirdlis  pirimidin-karbaldehidekb8l  kirilis  pirimidil-alkanolokat
allithatunk eld. [1] A kiralis alkohol a reakcié hatékony kirdlis autokatalizitora, fellép a
kirdlis erdsités jelensége.

Munkdm sorédn egy irodalmi mechanizmusjavaslatra [2] épitve kidolgoztuk a Soai-
reakcid sztochasztikus modelljét Monte Carlo médszerrel, ezzel bemutatva a Monte
Carlo modellezés egy lehetséges hasznalatit a reakcidkinetikdban. Kidolgoztuk
tovabba az elBegyensilyi kozelités sztochasztikus leirdsdt, amely eddig csak a
determinisztikus megkozelitésben volt részletesen ismert. Ennek segitségével a munka
egy mdsik részeként elkészitettik a Michaelis—-Menten-mechanizmus teljes
sztochasziikus leirdsdt tetszéleges részecskeszamra. Megmutattuk, hogy a Monte Carlo
modellezés determinisztikus folytatdssal kicgészitve {géretes megoldést nytjthat
bonyolultabb reakcidmechanizmusok esetén is.

Az alkalmazott mechanizmusjavaslat, amire a Monte Cardo szamoldsokat
felépitettiik, nem magyardzza az abszolit aszimmetrikus szintézis kialakulisit. A
probléma feltehetSen a dimer- és a trimer részecskék kialakuldsiban keresendd, mivel
az asszocidtumok kialakuldsdhoz tobbnyire a részecskék relative nagy koncentraciéja
sziikséges, ami specidlisan a reakci6 elején, amely szakasz vizsgilédasaink fékusziban
all, nem feltétleniil fordul eld. ‘

Az AASZ kialakuldsinak magyarizatdban tchét az lehet a kévetkezd 1épés, hogy az
alkalmazotthoz képest médosftott, vagy lényegében kiilonboz8, dj mechanizmus
haszndlatdval folytatjuk tovabb a szdmitdsokat,

[1] Soai, K. et al., Tetrahedron Asymm., 14, 185-188 (2003)
[2] Buhse, T., Tetrahedron Asymm., 14, 1055-1061 (2003)
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A szarvasmarha szérum albumin fehérje modellezése

Gyebrovszki Andrea, I1. évf. vegyész MSc
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Témavezetdk: Dr. Hoffmann Eufrozina Andrea egyetemi tandrsegéd
Dr. Kortvélyesi Tamas egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

A szarvasmarha szérum albumin (Bovine Serum Albumin, BSA) a kémiai- és
biokémiai reakcidk gyakori modellvegyiilete, egyben szdmos kutatds tirgya. Evente
tobb szdz publikacid jelenik meg a BSA-val kapcsolatban, ugyanaklkor 3D struktirdja a
mai napig sem tisztdzott. Szerkezete a hidrodinamikai kisérletek [1, 2, 3] és a kis szdgll
rontgenszorods mérések [4] alapjan egy 140#40 A dimenzi6jd lapitott ellipszoid
(szivar). Az NMR [5] és a hagyomanyos rontgen krisztallogrifiai adatok [6] azonban
az albumint inkdbb sziv alakdnak j6soljik. Kordbban probéltdk meghatarozni a BSA
pH titrdldsi gorbéjét, valamint vizsgaltdk kiilonbozb tenzidekkel vald kdlesénhatdsait
kalorimetrias mérésekben.

Munkdm sordn killonbozé homoldgia modellezé modszereket teszteltiink a BSA 3D
szerkezetének predikcidjara. Templatként a humén szérum albumint (HSA) 3D
szerkezetét hasznaltuk, amelynek a BSA-val valé szekvencia azonossidga 72,6 %. Az
eredmények értékelése sordn tobb protein szerkezet 6sszehasonlité modszert
alkalmaztunk, a kapott modelleket RMSD ériékek és Ramachandran eloszlds alapjan
vizsgdltuk és rangsoroltuk. Elvégeztiink egy ellen6rzé modellezést is, amely sordn a
HSA szekvencidjat ,igazitottuk™ HSA templiiba.

A kapott modellek 3D szerkezetét molekulamechanikai (MM) modszerrel
optimalizdltuk és minden modell esetén meghatiroztuk az egyes aminosavak

’’’’’

[1] Hughes, W. L. In "The Proteins”, Academic Press, N. Y. Vol. 2b, 663-755 (1954)

[2] Squire, P. G., Moser, P., Q. Konski, Biochemistry, 7, 4261-4272 (1968)

3] Wright, A. K., M. R. Thompson, Biophys. J., 15, 137-141 (1975)

[4] Bloomfield, V., Biochemistry, 5, 684-689 (1966)

[5] Bos, O. I. M., Labro, I. F. A., Fischer, M, I. E., Withing, J., Janssen,L. H. M,
J. Biol. Chem., 264; 953-959 (1989)

[6] Carter, D. C., He. X. M., Muason, S. H., Twigg, P.D. Gernert, KM., Broom, M. B,
and Miller, T. Y. Science, 244; 1195-1198 (1989)
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Ultrahideg atomok kezelése a Bose-Hubbard modellben

Jeszenszki Péter, 11. évf. Vegyész MSc
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Teémavezetk: Dr. Surjan Péter cgyetemi tandr
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék
Dr. Szabados Agnes egyetemi adjunktus
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

A kutatdsaim sordn a kvantumkémiai korokben jol ismert és gyakran haszndlt direkt
Davidson algoritmust alkalmaztam egy olyan rendszerre, amelyet mindeddig a
kvantumkémikusok nem tanulményoztak. A vizsgalt rendszer az optikai récsban
csapdazott, alacsony homérsékletre hiitott atomok halmaza. Az optikai csapdik mérete
kvantumkémiai léptékben nagy (nagysagrendileg 1000 nm), igy az atomok egymdssal
csak sz6rodasi folyamatokon keresztiil Iépnek kislestnhatdsba. Egy atom spinje a
magspin €s elektronok spinjeinek eredtje. Ha ez az érték egész szdm, akkor az
atomokat kvazi bozonoknak tekintjiik, viselkedésiik Bose-Finstein statisztikat kvet.
Az optikai ricsban csapddzott atomokat a Bose-Hubbard kézelités keretében
vizsgéltuk.

A Bose-Hubbard operdtor a rendszer Hamilton operdtordnak félempirikus
kizelitése, amely szdmos fizikai folyamatot (pl. szuperfolyékony - Mott szigeteld
atmenet) j6l leir. Megvizsgéltuk a Bose-Hubbard modell megolddsit az dtlagtér
kozelitésben és az egzakt diagonalizicids technikat alkalmazva. Kiemelked6en fontos
eredménytink az egzakt megolddst szolgaltat direkt algoritmus, amelyet bozonikus
rendszerekre dolgoztunk ki. Az dltalunk készitett programot Gsszehasonlitva mar [&tezé
koddal (ALPS), azt talltuk, hogy mind a gépid$ mind a memdriaigényt tekintve a mi
algoritmusunk hatékonyabb.
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Egy Cu,Zn-szuperoxid-dizmutiz N-terminalis fémkoto helyének
szerkezeti modeilezése
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Témavezetbk: Dr. Hoffinann Eufrozina egyetemi tandrsegéd
SZTE TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék
Dr. Gajda Tama4s egyetemi tanar
SZTE TTIK, Szervetlen €s Analitikai Kémiai Tanszék

Az egyik legismertebb cink-tartalid enzim a Cu,Zn szuperexid-dizmutiz, ami
szuperoxid anion diszproporcidjat katalizdljak oxigénné és hidrogén-peroxidd4 az aktiv
centrunmukban felviltva redukilddo ¢s oxidalods réz(I/D) ion segitségével [1T. Bzek a
minden eukaridta sejtben megtalilhaté enzimek fontos részét képezik az aerob
szervezeick oxidativ stressz elleni védelménck. Néhany Gram-negativ baktériumndl a
SOD enzim N-termindlisa hisztidinben gazdag részt tartalmaz, ami kétériekil fémek
nagyaffinitdsd kotdhelyeire utal. llyen baktérivmok példdul a H. ducreyi, amelynek N-
termindlis szakaszdnak hisztidinben gazdag részét (NIL-HGDHMINHDTK) a
Szervetlen €s Analitikai Kémiai Tanszéken kordbban részletesen vizsgditak kisérletileg
[2]. A jelen dolgozatban ezen peptid cinkkotésének helyét vizsgaltuk kvantumkémiai
modszerekkel. A modellezés elsé fazisaként elkésziteitemn cink-komplexek kiinduldsi
szerkezeteit az Arguslab programmal, majd a VEGA programal elvégeztem ezen
szerkezetek konformdcié analizisét. Az igy kapott, legjobbnak itélt szerkezeteket
szemiempirikus kvantumkémiai médszerrel optimalizdltam implicit vizes kbzegben.

[1] B.L. Vallee In: L Bertini, C. Luchinat, W. Maret and M. Zeppezauer, Editors, Zinc
Enzymes, Birkhauser, Boston (1986)

(2] Paksi, Z., Jancs6, A., Pacello, F., Nagy. N.. Battistoni, A., Gajda, T., I. Inorg.
Biochem., 102 (2008) 1700-1710.
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Cink-ujj fehérjék DNS-ko6t6 képessége és specifikussiga
Kisérletek és szamitasok

Nagy Gébor, V. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Gyurcsik Béla egyetemi adjunktus,
SZTE TTIK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszck
Dr, Kortvélyesi Tamas egyetemi docens
SZTE TTIK Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

A cink-ujj fehérjék olyan, moduldris szerkezetii proteinek, amelyek fontos szerepet
jitszanak a génkifejez8désben. A mesterséges cink-ujj fehéék széles korben
fethaszndlhatéak a biotechnolégidban, génterdpids eljirdasokban. Ennek oka az, hogy
képesek modulonként (ujjanként) specidlisan egy bédzishdrmassal erds kotést
kialakitani, igy egy tobb ujjbél 4llé cink-ujj fehérie képes a genomban egyedi
szakaszokat  megtalilni. A cink-ujjakon  alapulé mesterséges  enzimek
hasznélbatésdgdnak egyik sarkalatos kérdése az, hogy a célzott DNS-szakaszhoz
képesek vagyunk-e specifikusan kit6dé cink-ujjat eléallitani.

A cink-ujj fehérjék felépitése nagyon hasonld egymdshoz; egy cink-ujj két
antiparallel B-lemezt €s egy o-hélixet tartalmaz, a szerkezetet pedig egy Zn”*-ion
stabilizdlja j6! meghatirozott hetyen levd Cys2-His2 komplex kialakitdsdval. A cink-
ujjak aminosavjainak tobbsége nem jdrul hozz4 jelentdsen a cink-ujj - DNS linc
kolcsonbatdshoz, ezért csak 4-6 j6l meghatdrozott helyen levd aminosav felelés. Ezen
kulcsaminosavak megvéltoztatdsival a cink-ujj alapi fehérjék barmilyen gén
tetszbleges szakaszdval képesek kélcsonhatni, de ha nem specifikusak, akkor a fehérje
sejtméregként viselkedhet. Emiatt egy potencidlisan felhaszndlhat6 génterdpids cink-ujj
fehérje esetén fontos megvizsgdlni annak specifikussagat.

A TDK dolgozat alatt egy cink-ujj fehérje — DNS komplex (IMEY) nagyfclbontdsi
XRD-vel meghatdrozott szerkezete alapjén becsiiltik meg az IMEY fehérje
specifikussdgdt. A specifikussig becsléséhez a specifikus kotéhellyel nem redelkezd
DNS modell felhaszndldsdval osszehasonlitottuk a specifikus és nemspecifikus
kolesonhatdsok entalpidit szemiempirikus szdmitdsi médszerek Gtjan. Munkéank sorén a
kiilonbozé  fehérje-DNS  komplexekben kialakulé DNs-fehérje és DNS-DNS
kélcsonhatdsokat megvizsgilva prébaltuk felderiteni a specifikus kotddéssel Jaré
entalpiavaltozdsokat, hogy czeket felhaszndlva mds, hasonld szerckezetit cink-ujj
fehérjék specifikussdgat is megbecsiithessik.
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Multikonfiguriciés perturbaciészamitas
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Témavezetd:  Dr. Szabados Agnes egyetemi adjunktus
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

A kémidban fontos molekuldris rendszereket elméleti dton legprecizebben
kvantummechanikai modellekkel frhatjuk le, 4m a szdmitdsok kivitelezhetéségéhez
legtibbszir kizelitéseket kell bevezetni. Legtobbszor elegendd, az atommagok térbeli
helyzetének ismeretében, az elektronok viselkedésének megaddsa. Erre a sokelektron
hullamfiiggény szolgal, melyet éltaldban egyszeriibb, egyelektron fliggvényekbél
alkotott determindns(ok) alakban ifrunk fel. A kvantumkémidban legelterjedtebb
méddszer, a Hartree-Fock (HF) egy determindnst haszndl, emellett az elektonok
kolesonhatdsét is kozeliti egy dtlagos elektromos potencidl segitségével.

Az elektronok azonban egyedileg batnak kolcson (elektron korreldcid), mely jél
bevilt médon perturbdcidszamitissal (Perturbation Theory, PT) vehetd szdmitisba. A
PT kilonbozé viltozatai az eredeti rendszer particindlisdban, vagyis a kozelitd
(nulladrend) és korrigdld (perturbicié) részekre bontasban térnek el. A particik helyes
megvilasztisa jobb kizelitéshez vagy kisebb szdmitdsi koltséghez vezethet. Tovibbd,
a korrekciét  skdldzé paraméterekkel pontosabb energiaértékek kaphaték. A
dolgozatban az iltalinositds lehetdsége miatt dtfogalmazzuk ezen sikeres skaldzdsi
lehetdségeket (Feenberg- és Grimme-féle) particiévalasztasi valtozatokra.

Sajnos a kérdéses molekuldris rendszert (pl. kotések felbomldsa) a HF determindns
tobbszor kvalitativen is rosszul jellemzi. Ilyenkor, tovibblépésként a hulldmfiiggvényt
tobb determindnsbol dllitjuk eld. Ezek az tin. multireferencia mddszerek szdmos
perfurbdciészdmitassal javitott véltozatban (MRPT) is elérhetdk.

A dolgozatban egy MRPT viltozat, a multikonfigurdciés perturbdciészdmitas
(MCPT) egydetermindns PT-bdl dltaldnositott skdldzdsi lehetdségeirdl lesz szé. T'd
célunk kiakndzni a jOl bevalt skdldzasi médszereket a MRPT kialakult gyakorlatiban,
melyre eddig nem volt példa az irodalomban. A skéldz4s particios formdjédt haszndlva,
észszeril kompromisszumokkal élve a skdlazott MCPT kiilonb6z6 viltozatait dolgoztuk
ki. A képletek programozdsa utdn a modszerck teljesitdképességét t6bb példdn, ismert
médszerekkel dsszevetve tanulményoztuk. Az skaldzott MCPT alkalmazhatdsiaga
egyeldre korldtozott, mivel sok ponton optimdlbaté, nem szigordan kétott médszer,
illetve mivel az energidban elért javulds nem kompenzdlja a megndvekedett szamitdsi
igényt. Az 4j médszer elénye, hogy a skéldzast nem csak az egyensilyi
magelrendez8dés esetén tudja hatékonyan végezni.
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Caco-2 permeabilitas in silico predikcigja
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Témavezetd: Dr. Keserii Gyorgy Miklés egyetemi magdntandr
Richter Gedeon Nyrt., Budapest

A modern gy6gyszerkutatds folyamata sordn a klinikai sikertelenség egyik £6 oka,
hogy az egyebként megfelels affinitdsd klinikai jeloltek egy része nem rendelkezik jo
farmakokinetikai paraméterekkel, nem megfeleld a szervezetben valé abszorpcidja,
eloszldsa, metabolizmusa és/vagy kiiirillése (ADME tulajdonségok). A kiesések kockd-
zatdnak minimalizildsa érdekében ezen tulajdonsigok mér a gyogyszertervezés korai
fézisaiban sem hagyhat6k figyelmen kiviil, ezért nagy dteresztéképességii, in vitro
mérésiik €s szamitégépes elorejelzésiik nagy jelentdséggel bir.

Abszorpcidnak nevezziik azt a folyamatot, amelynek sordn a gydgyszermolekuldk a
gasztrointesztindlis traktusb6l a portélis véndba jutnak. Mivel ekkor a gySgyszer-
molekuldnak a sejimembranon kell dtjutni, a folyamat in vitro modellezésére alkalmas
az egysejt rétegen vagy mesterséges membranon keresztiili transzport mérése. Az
egyik legnépszeriibb eljdrisban Caco-2 sejtvonalat haszndlnak, amely human vastag-
bélepitélium carcinoma sejteket tartalmaz egyrétegben elrendezédve. Fontos megje-
gyezni, hogy mivel a Caco-2 sejtvonal heterogén, a kiilonbozd laboratériumokbé] szér-
maz6 mérési adatok kdzvetleniil nem vethetdk tssze.

Munkdm célja a gydgyszerfelszivéddst modellezd in vitro Caco-2 permeabilitas
mérések szdmitégepes predikcidja olyan molckuldk esetén, melyek elsGsorban passziv
transzporttal jutnak 4t a membrinon. A modellépitéshez a 343 db molekulabdl 4116
adatkészletet a Richter Gedeon Nyrt. Kémiai és Bioldgiai Adatbdzisdnak Caco-2-ada-
taibdl dllitottam &Gssze. A modellekhez hasznélt fiiggvények fiiggd véltozdja az expe-
rimentdlis litszélagos Caco-2 membrén permeabilitds, fiiggd valtozoi pedig a ligan-
dumokra jellemzd olyan fizikai-kémiai mennyiségek (Gn. deszkriptorok), melyekrél
szeml€letes fizikai jelentésiik folytdn feltételezhetd, hogy kvantitativ Osszefiiggdsbe
hozhat6ak a permeabilitdssal. Ilyen deszkriptor pl. az oktanol/viz megoszlasi hanyados,
a polarts molekulafeliilet, a moldris tomeg stb. Az egyes deszkriptorok erésen korre-
laltak lehetnek, fgy elemzésiikhoz a korreldciés matrix feldllftssa ill. fGkomponens
elemzés szitkséges.

A kiilonbszd modelleket vizsgdiva megdllapithats, hogy a legéltaldnosabban
hasznélhaté deszkriptor a megoszlasi hdnyados, de a korrel4cié tovibbi deszkriptorok
bevezetésével javithat6. Célszerli minden gy6gyszertervezési projektben az adott szer-
kezeti korben legalabb 10-15 vegyiilet kisérleti vizsgélatét clvégezni, melyek Caco-2
adatainak felhasznéldsdval j6 esély van egy kvantitativ értelemben is prediktiv modeli
felallitasara.
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Van-e biolégiai kockazata a fehérje rendezetlenségnek: rakos
muticick vizsgilata
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BME Vegyészmérnoki €s Biomérndki Kar

Témavezetd: Dr. Dosztdnyi Zsuzsanna tudoményos fomunkatirs
MTA SZBK Enzimoldgiai Intézet

Egyre tobb az adat arra vonatkozéan, hogy az eukaridta genom olyan fehérjéket
kadol, melyeknek jelentds nagysdgd szakasza rendezetlen. Annak ellenére, hogy ezek a
fehérjék nem rendelkeznek j6l meghatdrozott szerkezettel, fontos szerepet toltenck be a
sejtciklus folyamataiban, szabdlyozdsban ¢és jelatviteli folyamatokban [1]. Ugyanakkor
azt is megfigyelték, hogy a rendezetlen részek gyakoriak a rikhoz, illetve mds
betegségekhez kapcsolédd fehérjck kozott, és ezért felmeriilt, hogy a rendezetlenség
egyfajta bioldgiai kockizatot rejt magaban [2]. Projektem segithet ezt a felicielezést
igazolni vagy megedfolni. Kutatdsom célja a rdkos megbetegedésekhez kothetd
pontmuticiok és polimorfizmusok gyakorisdganak részletes tanulményozdsa volt a
rendezetlen és rendezett fehérje részeken, illetve a rendezetlen kotShelyeken,
bioinformatikai médszerek és statisztikusan kezelhetd mennyiségek segitségével. A
vizsgalathoz a rdkos betegségekkel Osszeftiggésbe hozhaté fehérjck kisérletes tton
ellendrzétt muticids adatait a Swiss-Prot adatbazis szolgéliatta. A polimorfizmusokra
vonatkozé eredményeim azt mutatjdk, hogy azok eloszlisa a fehérjékben nem
egyenletes, a rendezetlen részekre esmek nagyobb gyakorisdggal, utalva ezzel a
rendezetlen régick tolerancidjira. Az dltalinosan elfogadott nézettel ellentétben
tovabbi eredményeim arra engednek kovetkeztetni, hogy a rakkal kapcsolatos mutdcidk
és a febérjék szerkezeti tulajdonsdgai kozotti osszefliggések egy Osszetettebb képet
mutatnak, azonban dltaldnossagban elmondhaté, hogy a véletlenhez képest a rdkot
okozé mutacick nagyobb valészinliséggel esnek rendezett szekvencia részekrye, €s ez a
hat4s még nagyobb volt, ha a polimorfizmusok nem egyenletes eloszlasdt hasznéltam
referencidnak. Mindemellett fehérje példdkon keresziil bemutattam a szerkezeti
részekre kiilonbozé gyakorisaggal es6é muticidk és a fehérje funkcidk kapcesolatat.

[1] Wright, P.E. and H.I. Dyson, Intrinsically unstructured proteins: re-assessing the
protein structure-function paradigm. J. Mol. Biol. 1999. 293:321-31

[2] Iakoucheva, L.M., et al., Intrinsic disorder in cell-signaling and cancer-associated
proteins. J. Mol. Biol. 2002. 323:573-84
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Kukurbit[7]uril ,,vendég-gazda” komplexeinek elméleti vizsgilata

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

Témaverzetd: Dr. Kortvélyesi Tamas egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

Az Un. ,vendég-gazda” komplexképz8dés igen jelentds a modem
komplexkémidban, gyGgyszertervezésben. A ,gazda” molekuldk olyan
makrociklusos vegyiiletek, amelyeknek belsé iiregébe reverzibilisen ké&tédik
egy kisebb, ,.,vendég” molekula. :

Wyman ¢s mits-i. [1] a kolinok és foszfénium-kolinok vizes oldatiban
vizsgiltdk a kukurbit[7]urillal (CB[7]) térténd komplexképzbdést. A kolinok
molekulaképlete: (CH3)sN'CH,CH,OR. Valamennyi molekula tartalmaz egy
trimetil-ammonium csoportot, amely az acetilkolin (R = COCH3) esetén az
acetilkolin-6szterdz enzim aktiv helyére kotédik. A kotéhely aromas aminosav-
oldalldncokat tartalmaz, pld. triptofant, amelyckhez kation-n kélcsonhatdsokkal
kot a szubsztrdt. A gyégyszermolekuldk mésik csoportja, ahol alkalmazhatéak
»gazda” molekuldk, a helyi érzésteleniték [2]. Ezek kétszeresen protondihatdak:
az anilin nitrogénen €s a tercier amin nitrogénen. Bzért farmakokinetikdjuk
€rz¢keny a pH-ra, hatdserdsségiik attdl fiigg, hogy dikationos, kationos, vagy
semleges formdban stabilisak az adott kizegben. Minél kizelebb van a pH a
tercier amin pKs-dhoz, anndl el6bb kezdik hatdsukat kifejteni.

Munkénk elsddleges célja a CB[7], mint ,gazda” részvételével torténd
komplexképz3desi folyamatok modellezése. Ennek sordn a CB[7] ,gazda”
molekula szerkezetét DFT mddszerrel (Gaussian 03) a »vendég” molekulak
szerkezeteit PM6 szemiempirikus kvantumkémiai médszerrel (MOPAC2009)
optiméltam. A ,,vendég” molekuldkat dokkoltam a CB7 tiregébe.

A szamitdsok sordn feltérképeztiik a ,,vendég” molekuldk CB7-hez kot6ds
szerkezetét és a kotddés modjat. A ,,vendég” molekuldkat sikeriilt linearitast
mutaté csoportokra bontani a szdmitott Hawkins GB/SA pont és a IgK kozotti
korrelécié alapjan. Ezzel megalapozva egy szerkezet - 1gK modell lehetéségét.

1] Wyman, L., W., Macartoey, D., H., Org. Biomol. Chem., 8, 253-260 (2010
[2] Wyman, 1., W., Macartoey, D., H., Org. Biomol. Chem., 8, 247-252 (2010)
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TDK dolgozatomban a [HH,C,0] rendszerrel analég [H.H,C,S] és [HH,C,S¢]
rendszerekre végeztern részletes kvantumkémiai szdmitdsokat. Elektron- és
magmozgds szdmitisok segitségével vizsgiltam a rendszerek elektron alapillapotaban
a lehetséges izomerek szerkezetét, rezgési és forgdsi spektrumdt, valamint az
alagiithatds fellépésének lehetdségét a transz-HCSH — H.CS, és a transz-HCSeH —
H,CSe atalakuldsok esetén.

Szamitdsaim legfontosabb megallapitisa az alagiteffekius kapcsdn az, hogy a
transz-HCOH — H,CO rendszer esetében tapasztalt gyors izomerizdcidval ellentétben
sem a transz-HCSH —» H,CS, sem a transz-HCSeH — H,CSe italakulasok esetében
nem vérhaté alagiithatds észlelése a mdétrixizoldcids kisérletek alacsony (10 K koriili)
hémérsékletén. Ez a megéllapiias igaz mind az FEckart-gidton, mind a Wentzel-
Kramers-Brillouin-kézelitésen alapulé szamitasok esetében.

Az Eckart- és a sokkal jelentdsebb szdmftasi id6igényl WKB-médszerek
eredményei hasonldak. A kozottiikk meglévd kiilonbségeket vizsgilva megéillapithatjuk,
hogy az Eckart-mddszerrel a pontosabb WKB-médszerhez képest mintegy két
nagysdgrenden beliil lehet megmondani az alagiithatds felezési idejét. Ezért a felezési
id6 kozelitd kvantumkémiai meghatdrozdsiara a WKB-modellnél soldkal egyszeriibb
Eckart-modell is t6bbnyire sikeresen alkalmazhato.

A szamitdsi eredmények titkrében megéllapithatjuk, hogy a WKB-gérbék a.lak]aban
torténd kis valtozds a szdmitott felezési id6kben rendkiviil nagy kiilonbségeket okoz.
Bér pontos szdmitdsaink szerint a gitrnagassig ezekben a rendszerekben alig véltozik,
a [H,H,C,S] és [ILH,C,Se] rendszerek esetében a [H,H,C,0] rendszernél tapasztaltnal
szélesebb gitat szdmitunk. Ez természetesen azzal fiigg Ossze, hogy az dtmeneti
allapotot jellemz& imagindrius frekvencia legnagyobb a [HH,C,0] rendszernél. A gét
szélességében tapaszialbatd kiilonbségek is rendkiviili mértékben megviltoztatjdk az
izomerizAcios reakeid felezési idejét.

Az alagiteffektus kapcsdn meghatdrozott kvalitatfv eredményeimet a szdmitdsok
maradvanyhibdi nem befolyasoljdk. A szdmitott geometriai adatok, frekvencidk,
dipSlus nyomatékok és relativ energidk kvantitativ értékek, melyek maradvanyhibdja
tobbnyire jGval kisebb 1%-ndl. Ezek az értékek alkalmasak példaul a transz-HCSH
esetében a jovibeni kisérleti spekiroszkdpiai eredmények pontos értelmezésére.
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A H;CO molekula rezgési-forgasi spektrumédnak tanulményozdsit annak lgkori és
asztrofizikai jelentdsége motivdlja. Annak ellenére, hogy a molekula infravorss
szinképének felvételéhez akalmazott kisérleti modszerek nagyfelbontisii szinképet
szolgdltatnak, a rezgési-forgdsi dtmenetek és energiaszintck asszigniciGja bonyolult
feladatnak bizonyult. A rezgési-forgdsi energiaszintek azonositassban komoly
segitséget jelentenek a modern kvantumkémiai szdmitasok.

TDK munkam sorén illesztettem 2 H,CO molekula negyedrendii erdterét [1] a
laboratériumunkban kifejlesztett DEWE elnevezésii varidcids jellegii magmozgas
sz4mnito programcsomaghoz [2]. A varidciés szdmitdsok segitségével meghatdroztam a
molekula rezgési-forgdsi dtmeneteit, az “egzakt” és a harmonikus oszcillitor
kozelitésben szdmolt hulldmfiiggvények ismeretében pedig felépitettem a molekula
NMD (Normal Mode Distribution) matrixat.

A HyCO molekula és hdrom izotdphelyettesitett szarmazékira (D,CO, D,CO,
HDCO) a skildzott kvantummechanikai erdtér médszerrel (SQM) skdlafaktorokat
hatdroztam meg, a kisérleti energiaszintek felhaszndldsdval, az anharmonikus erétér
javitasa céljdbol. A kvadratikus eréédllandék korrekci6jdval az erdtér lényegesen jobb
reprezentdcidjat adja a molekula potencidlis energia felilletének. A szdmitott
energiaszintek tovabbi korrekcidjdra eljardst dolgoztam ki, melynek sordn alapoztam a
J-K, forgasi kvantumszdmok skildzéddsira. Az implementdlt algoritmussal szdmolt
energiaszintek 0.005 cm’ pontossdggal kozelitik a kisérleti energiaszinteket,
lehetdséget adva a kisérletileg illesztett spektroszképiai dllandék fizikai tartalmanak
ellendrzésére.

Kisérletet tettem tovabbd a H,CO molekula AE-CCSD(T)/cc-pCVQZ szinten
meghatdrozott egyensiilyi geometridjdnak [1] korrekeidjdra egy 4ltalam frt algoritmus
segitségével.

[1] P. R. Schreiner, H. P. Reisenauer, F. C. Pickard, A. C. Simonett, W. D. Allen, E.
Mityus, A, G. Csdszdr, Nature 433, 906 (2008).

[2] E. Métyus, G. Czaké, B. Sutcliffe, A. G. Csdszar, J. Chem. Phys. 127, 084102
(2007).
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klasszikus trajektdoria modszerrel
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Témaverzetd: Dr. Lendvay Gyorgy egyetemi docens
PE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Intézeti Tanszék

A hidrogént €s oxigént lartalmazd reakcidrendszerek egyik elemi lépése a H+O, —
O + OH reakcid. Ebben a reakciéban lép az O, a reakcidrendszetbe, €s emeliett
lanceldgazdsi poniként is szerepel. Emiatt szokds az égések kémidjanak legfontosabb
elemi reakci6jaként emlegetni.

A reakcidt szamos kisérletben tanulmédnyoztik. Meghatdroztik az alapdllapotd O,
reakcidjanak sebességi egyiitthat6jat, annak homérsékletfiiggését és az abszolut reaktiv
szérisi hatiskeresztmetszetet néhiny litkdzési energidnal.

A Ksérleti vizsgilatok csak az alapdllapoti oxigén (02(3Eg')) és hidrogén (H(’S))
reakcigjara szorftkoztak, de fontos lenne tudni, hogyan reagil a gerjesztett
elektronallapotd O, (lAg) molekula. E folyamat dinamikéja nehezen tanulmanyozhatd
kisérleti dton, elméleti vizsgilatokban viszont megkaphatdak a dinamikai paraméterek.

Kiilfsldi partnerekkel egyiittmilkddve ennek a reakcidnak a teljes dinamikai
jellemzését szeretnénk elvégezni mind alapdllapotid, mind gerjesziett oxigénmoleknla
esetére, hogy felmérjik, mi a kiilonbség a két elektrondllapoti O, reaktivitissban.
Ebben a dolgozatban a reakcié kvézi-klasszikus trajektéria médszerrel torténd
vizsgdlata sordn kapott credményeket foglalom &ssze. A reakciédinamikai
modellszamitisokban a Guo és munkatirsai dltal kiszdmitott, magas szinti ab initio
kvantumkémiai eredményeken alapulé globilis potencidlis energiafeliileteket (PES)
haszndliuk.

A trajektériaszdmitdsok mellett a PES részletes tanulminyozdsit is elvégeztem. A
trajektériaszamitdsok alapjdn meghataroztam a reakcid szordsi hatdskeresztmetszetét, a
termékek kvantumdllapot illetve szérasi szbg szerinti eloszldsdt. Elemeztem a
gerjesztett dllapotra kapott eredményeim és a Guo ¢s munkatdrsai éltal sziik reaktdns
kvantuméllapot tartomédnyban végzett egzakt kvantummechanikai Uton valamint
statisztikus médszerrel szarmaztatott adatok viszonydt, valamint az alap- és gerjesztett
elektron dllapoti O, reakcidjanak hasonldsigait €s kitlonbségeit.
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Pentakoordinilt facsoportbeli elemek kotésviszonyai

Sziics Rozsa, V. évf. vegyészmérniki BSc

BME Vegyészmérnski és Biomémndki Kar

Témavezetd: Holloczki Oldamur doktordns

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Konzulens: Dr. Nyuldszi Laszlé egyeteny tandr

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A periddusos rendszer harmadik és negyedik periddusbeli elemeinek
pentakoordindlt vegyiileteinek viszonylag nagy stabilitdsa reaktivitdsukat alapvetéen
befolydsolja, igy példdul kénnyebben vihet8k a nukleofil szubsztiticids reakcidkba,
ami a polifoszfitok hidrolizisében, vagy a szildn védOcsoportok  egyszeril
eltdvolitisaban jétszik fontos szerepet. E szerkezetek koziil dtfogdan csak a foszfor és a
szilicium ilyen szdrmazékait vizsgaltdk, noha e kiilonos vegyliletek szerkezet
sajdtsdgainak dtfogé megériéséhez a més elemek szdrmazékaival valo dsszehasonlitds
nagymértékben hozzdjarulhatna.

Munkdm sordn az EH.X Gsszegképlet(i hipervalens vegyiiletcsalddot vizsgaltam
(ahol E: Si, Ge, P, As, S*, Se’; X: -H, -F, -OH, -NH,, -CH,, -BH))
strfiségfunkciondl (B3LYP, MPWIK, PW91) és perturbicids (MP2) médszerekkel, a
molekuldk szerkezete, az azt befolydsold tényezdk, és az ezekben felfedezhetd trendek
atfogd megértése  céljabél. A trigondlis bipiramis (TBP) szerkezetekben a
szubsztituenst axidlis illetve ekvatoridlis pozicidban tartalmazé izomerek kézotti
energiakiilonbséget a ligandum €s a kézponti atom kozdtti elektronegativitas-
kiillonbség mellett a hiperkonjugdcid, illetve magdnos elektronpdrral rendelkezd
ligandumok esetén az n — o* kdlcsonhatds jelenidsen befolyésolja.

A pentavalens szerkezetek kialakitdsdra valé hajlam oszehasonlitdsdra az EIL,X
dltalanos  dsszegképleti molekula hidrogénezésének reakciShdjét  vizsgaltam,
Eredményeim azt mutatjdk, hogy az elektronegativabb szubsztituensek, és a negativabb
toltésti kdzponti atomok j6l stabilizdljdk e szerkezeteket. Ennck megfelelen az E: Si
X: -F esetben a reakcié energidja igen negativnak, mig az E: 8*, X: -H vagy -CHj
esetben nagy pozitiv €rtéknek adédott. A legérdekesebbek taldn azok a szerkezetek,
melyekben a reakei energidja nulla korili érték (pl. E: Si, X: -CH;; B: Ge, X: -F),
hiszen ez felveti e reakcié alkalmazdsdnak lehetéségét hidrogén reverzibilis
megkotésének célidbil, melynek az iizemanyageelldk, illetve homogén katalitikus
reakciok fejlesztésében nyithat 4 lehetdségeket.
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Megfeleld modellje az elektrolitoknak a primitiv implicit oldészer modell?
Az aktivitas koncentracio- és homérsékletfiiggésének vizsgilata

Dolyakné Vincze Julianna, VL évf. vegyész
PE Mérmoki Kar

Témavezetd:  Dr. Boda Dezs6 egyetemi docens €s
Dr. Valiské Monika egyetemi adjunktus
PE Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Ini€¢zeti Tanszék

Az elektrolitok legegyszerlibb, tankdnyvi modellje szerint pontszerd iomok
mozognak egy implicit oldészerben, amit egy dielektromos hattér formdjdban veszink
figyelembe. Az ionatmoszféra drnyékold hatdsdt a Debye-Hiickel elmélet {ija le. Bz a
modell végtelen higitds esetén érvényes &s az ionok kémiai potencidlja a koncentricié
logaritmusdval arfinyos. Ehhez a2 modelthez képest egy 1ényeges eldrelépés, amikor az
ionok méretét és az egymdssal vald elektrosziatixus tObbtest-korrelaciokat is
figyelembe vesszilk. A legegyszertibb ilyen medellben az ionckat Gitoe
merevgimbkkel modellezziik és az elektrolitok primitfv modelljének (PM) nevezziik.
Ekkor a koncentracié logaritmuséan kiviil fellép egy tébblet tag, amit a fizikai kémidban
egy multiplikativ tényez0, az akiivitasi egylitthatd formajaban vesznek figyelenibe.

A dolgozat témdja killonbozd vizes oldatok (LiCl, NaCl, KCl, CsCl, Mg{Cl,, CaCl,,
SrCl,, BaCl,, Nal, NaBr) aktivitdsi tényezdjének vizsgdlata a koncentricié é&s a
hémérséklet fliggvényeében. Modelilinkben nem hasznilunk illeszthetd paramétereket;
minden paraméternek (ionsugdr, az oldat dielektromos dllandéja és a szolvatdcids
szabadentalpia} kisérleti alapja van. A tObblet kémiai potencidlt az ion-ion
kolcsénhatds és az ion-viz kélcsbhatds jarulékainak Osszegére bontjuk. Az ion-ion
tagot egy nagykanonikus sokasigon miikodd Monte Carlo szimuldcids eljarissal
hatdrozzuk meg (Malasics, Boda, J. Chem. Phys. 132, 244103, 2010). Az ion-viz
kéicstnhatisnak megfelels jarulékot a Bom-egyenletnek a kisérleti szabadentalpidhoz
vald illesztésén keresztiil szamitjuk. Eredményeink azt mutatjik, hogy az aktivitdsi
egyiitthaté nem-monoton koncentriciéfiiggésének az ion-ion kélesdnhatis €8 az ion-viz
kilesOnhatds egyensilya az oka. Vizsgilataink rdmutatnak arra, hogy PM (megfelelden
hasznélva) alkalmas az elektrolit modellezésére és arra is, hogy melyek azok az esetek,
amikor explicit vizmodell haszndlata valik szilkségessé. Eredményeinkbd! megjelent
egy publikici6 (Vincze, Valiskd, Boda, J. Chem. Phys., 133, 154507, 2010).
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Magnetit tartalma vezeiépolimer - elektrédok eléallitasa és
elektrokémiai vizsgalata

Endrédi Baldzs, II. évf. vegyész MSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetbk: Dr. Visy Csaba egyetemi tanar
SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudoményi Tanszék
Jandky Csaba végzett PhD hallgat6
SZTE FHizikai Kémiai és Anyagtudoményi Tanszék

Napjainkban nagy érdekl8dést vonzanak, €s a kutatds kozéppontjaban éllnak a
kiilonbozb anyagok kombinaldsdval készitett Gsszetett elektrédok. Eonek oka, hogy
ezek kémiai folyamatok széles korét képesek katalizdlni, igy megfeleld koriilmények
kozitt akar elektrokémiai szenzorként is alkalmazhatéak lehetnek.

Szervetlen nanorészecskék vezetd polimer mitrixba vald beépitésével wjszerii,
elektrédként kozvetleniil alkalmazhaté anyagokhoz jutunk. Ezek érdekessége abban
all, hogy szdmos vezetd polimer 6nmagdban is jelentds katalitikus hatdssal bir egyes
folyamatokra, amit a beépftett részecskékkel tovdbb fokozhatunk.

Tudoményos didkkéri munkdm sordn felderftettiik egy a magnetitnek polipirrolba
torténd  beépitésére irdnyuld — a kutatdcsoportban kordbban mar haszndlt —
elektrokémiai  szintézis mechanizmusat. Ennek sordn  Fourier-transzformacios
infravords (FT-IR)-, valamint Mossbauer-spektroszkopids mérésekkel igazoltuk, hogy
a vas-oxid részecskék feliilete médosul a polimerizdciés oldatban jelenlévd vezetdss
hatdséra, igy azok a kialakuld negativ taltcsiik révén épiilnek be a polimerizicié sordn
oxidalt formdban képz6do, ezaltal pozitiv t6liésii polimer matrixba,

A magnetitet tartalmazé kompozitok s a polipirrol elektrokémiai viselkedését
az oxigén redukcids reakcidban vizsgdltuk. Ciklikus  voltammetrids  és
kronoamperomet-rids méréseink sordn bizonyitottuk, hogy a polipirrol réteg katalitikus
aktivitdst mutat a folyamatra, amit a kompozit esetén beépiild magnetit nanorészecskék
tovabb fokoz-nak. A redukcié mechanizmusdra azt taldltuk, hogy az a kompozit
elektrédon kevert mechanizmus (2 ¢-os €s 4 e -0s 1it) szerint jatszodik le, de a 4 ¢-os
1t a domindns.

Megmutattuk, hogy megvildgitas hatdsdra a rétegek kataliikus aktivitdsa kézel
kétszeresére névekszik, ami egy intermedier, a hidrogén-peroxid képzddéséhez és
elektrokémiai bontdsdhoz rendethetd.

A kétféle rétegen (polimer és kompozit) vizsgdltuk a hidrogén-peroxidnak —
mint az O,-redukcids reakcié koztitermékének — az elektrokémiai bontdsdnak
sebesscgét is. Az amperometrids mérések sordn a kompozit réteg mér 5%107° mol/dm’-
es koncentricidji oldatban is jelent6s katalitikus aktivitdst mutatott.
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Fotoreaktor tervezése kinonok fotokémiajanak vizsgalatara

Gombar Melinda, L. évf. kémia MSc

Debreceni Egyetem, Természettudomanyi Kar

Témavezetsk: Dr. Osz Katalin egyetemi adjunktus
DE Fizikai Kémiai Tanszék
Dr. Braun Mihdly egyetemi adjunktus
DE Szervetlen és Analitikai Tanszék

A 2,6-diklér-1,4-benzokinon (DCQ) vizes oldatdnak bomidsdt kiillonbozd tipusit
fotométerckikel vizsgaltuk. Osszehasonlitottuk a kiilonféle fotométerekkel, azonos
koritlmények kozott méit kinetikai gérbéket. A DCQ bomlasakor 2,6-diklor-3-hidroxi-
benzokinon (DCHB), hidrokinon (DCHQ), valamint oxigén keletkezik. A lilds szini
DCHB nem stabilis, és — bdr kisebb sebességgel, mint a DCQ — oldatban is tovabb
bomlik. Bizonyitottuk, hogy ¢z utdbbi folyamat fotoreakcié.

A DCHB bomldsinak vizsgdlatdra egy olyan fotoreaktort terveztiink, amelyben a
gerjeszté fényt LED-ek szolgiltattak. A LED-ek fényereje jelentds, valamint kis
félértékszélességii, kozel monckromatikus fényt bocsdtanak ki. Ehhez egy sajét
tervezésit mintatartot készitettiink, melynél a kiivetta hossztengelye mentén tudjuk
megvilagitani az oldatokat, keresztirAinyban pedig a detektdld fénysugdr halad 4t A
LED-¢ck egyszeriien cserélhetdek. A spektrofotomeridas mérésekhez CCD detektoros,
Avantes gydrtmédnyd szaloptikds spektrofotométert haszndltunk. A deutérinm-halogén
fényforras fényét optikai szdl vezeti a kiivettghoz, a kiiveltdtdl a spekirométerhez.
Kordbban diédasoros fotométereket is alkalmaztak fotokémiai folyamatok
tanulményozasdra. Az dltalunk készitett mérérendszemél a detektdld és gerjesztd fény
egymdstol fiiggetlen. A detektdld fény intenzitdsa tobb nagysdgrenddel kisebb, mint a
LED-cké, igy a folyamatot csak a gerjesztd fény befolydsolja. Méréseink szerint a LED
fényforrasbdl szort fény nem jut a detektorba.

Mivel a spektromeéter fényintenzitds mérésre is alkalmas, a LED-ek relativ
intenzitisdnak mérésére - egy fénygyengitdé kozbeiktatdsival - kifejlesztettiink egy
médszert. Ezdltal 6ssze tudtuk hasonlitani a LED-ek fényinienzitdsat, és azonos
integrélt intenzitissal vald megvilagitas mellett tudtunk kisérleteket kivitelezni.

Dolgozatomban részletesen tirgyalom a monokromatikus z5ld (520 nm) és a
poliktromatikus fehér LED hatdsit a DCHB képzidésére és bomlisira. A folyamatok
gyorsabban jatszodtak le, azonban a képzddés és bomlas is gyorsabbnak bizonyult, ill.
a két LED hatésa hasonld.

Ezen munka a TAMOP 4.2.1./B-09/1/KONV-2010-0007 tdmogatasaval késziilt.
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INatanyagok adszorpciés jellemzdinek vizsgdlata természetes
gyapotszalon

Gubik Zsuzsa, IV. évi. vegyészmémiok BSc
PE Mérmoki Kar

Témavezeték: Dr. Dallos Andris egyetemi docens
Kondor Anett okl. vegyészmémik
PE Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék

Informéaciék szdzezreit jelentik az illatanyagok, amelyek szaglészerviink Aaltal
jellemzést adnak komyezetiinkr8l. A gyakorlati €letben egyre fontosabbd vilt az
illatanyagok adszorpciés tulajdonsdgainak feltérképezése, hiszen gyakran valamilyen
felilethez kotédve jutnak el hozzdnk. Inverz gdzkromatografids méréseink
aromaanyagok adszorpcids tulajdonsagainak vizsgdlatdra irdnyultak.

Munkénk sordn Chrompack 439 tipusd gézkromatogrifids késziilékkel, standard
pamutanyag-allofazissal toltott oszloppal dolgoztunk. Az oszlopon szdmos illatminta
retencids  jellemzdit vizsgdltuk, He vivégdzt, 70 °C és 130 °C  kozotd
hémérseklettartomanyt alkalmazva. A kromatogramok alapjan meghatiroztuk a valédi
retenciés idéket, majd az ebbdl szimolt fajlagos retenciés térfogatokat. Az injektalt
anyagmennyiség fiiggvényében 4brdzoltuk a fajlagos retencids térfogatokat, &s
extrapoldcidval meghatiroztuk az oldott anyagok végtelen kicsi koncentricijdra
vonatkoz6 fajlagos retencifs térfogat értékeket (Vg™). Ezen értékek alapjan
adszorpci6s szabadentalpia-véltozdst szdmoltunk és ennek hémérséklet fiiggvényébdl
kiszdmitottuk az adszorpcids folyamat moldris entalpia- é€s entropia véltozdsit, Az
adszorpciGs izotermdkra hOmérsékletfiiggé paraméterekkel rendelkezd, Langmuir-
adszorpeiGs modell egyenletet illesztettiink. A szdmitott és a mért adatok j6l egyezick
egymassal.

A laboratériumi kisérletek eredményeinek gyakorlati alkalmazisa az oblitészerek,
mososzerek tervezésekor keriil elStérbe. Adataink segitségével megjdsolhat6, hogy
milyen mértékben kotdédnek a rubanemiikhdz a textiloblitében alkaimazott
illatanyagok.
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»»A”” tipusi zeolitok viz/metanol-adszorpcids vizsgalatai molekularis
szimulacidkkal

Kaviczki Akos, ITL évf. vegyészmémoki BSc
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Témavezeté: Dr. Kristéf Tamas egyetemi docens
PE Meérmoki Kar Kémia Intézet / Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék

A zeolitokat az élet sok teriletén alkalmazzik Kivadlé anyagmegkotd
tulajdonsaguknak és  elvdlasztSképességiiknek koszonhetden napjainkban egyre
szélesebb korben haszndljak 6ket adszorbensként, katalizatorként, ioncserélGként vagy
szelektiv membranként. Adszorpcios folyamataik értelmezésében kiilondsen fontos
szerepet toltenek be 2 molekuldris szimuldcidk.

Monte Carlo technika hasznélatdval vizsgdltam metanol &s viz adszorpcigjat
kiilénbszé kationtartalmid (Li*, Na', K*) A tipusi zeolitokon. Az adszorbensek
szelektivitdsat meghatdrozd hajtéerdk tanulmanyozasdra a szamitisokat atomi szinten
definidlt modellekkel végeztem. A KA és a LiA zeolitra vonatkozd potencidlmodellt a
NaA zeolitra rendelkezésre 4ll6 modell médositidsaval nyertem. A vizre és a metanolra
olyan realisztikus potencidlmodelleket hasznaltam fel, amelvekkel a tiszta anvagok
termodinamikai tulajdonsdgai 6l reprodukalhaiék.

A szdmitdsok szerint 378 K hémérsékleten dltaldban a LiA zeolit kit meg a legtobb
vizet, de a kisebb mértékil metanoladszorpcié miatt atmoszférikus nyomdson mégis a
KA zeolit mutatja a legnagyobb szelektivitdst a vizre. A killéndsen erds adszorbens-viz
kolestnhatds kovetkeztében a nyomds cstkkenésével a LiA zeolit szelektivitisa a
tobbiéhez képest ndvekszik.
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Somatostatin-14 peptid hormon dnszervezédésének koncentricidfisggése
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Témavezetd:  Dr. Kunsagi-Maté Sandor egyetemi docens
PTE Fizikai Kémiai Tanszék

Jelen munkink egy Onszervezddésre képes peptid esetében a koncentriciénak az
tnszervezddésre gyakorolt hatdsénak felderitésére irdnyult. Reményeink szerint a megszer-
zett ismeretek el8segitik majd a szomatosztatinhoz hasoni6 tfpust hormonok vizsgélatit és
az emberi szervezetben valé nifikbdésének a megértését.

A szomatosztatin a kbzelmiltban szdmos orvosi kutatds kizéppontjdba keriilt az emberi
szervezetben kifejtett kedvezl hatdsa révén. A kozponti idegrendszerben gitlé hatdst fejt ki
a neurondlis transzmisszidra, gitolja a gyulladdsos illetve a tumorsejtek képz8dédét, a
szenzoros idegvégzddéseken csdkkenti a f4jdalom €s a gyulladds kialakulasaért felelds neu-
ropeptidek felszabaduldsat, Szdmos kisérletben kimutattdk, hogy a kiviilrél beadott szoma-
tosztatin cstkkenti a fdjdalmat.

A szomatosztatin kiilonleges dnszervezddd tulajdonsdgot mutat, amely fibrillicichoz
vezet. Kordbbi vizsgalatok kimutattdk azonban, hogy az &nszervez6dés csak nagy koncent-
racidban megy végbe. Jelen munkink sordn e tulajdonsdg okdnak felderitésére vonatkozo
méréseket végeztink.

Vizsgdlataink sordn gyengitett totdlreflexids infravords spektroszképidt (ATR) alkalmaz-
tunk a peptidkdtés kimutatdsara, fluoreszeencia intenzitdst mértiink az tnszervezdés nyo-
mon kovetése céljdbdl €s a modelliink igazoldsira felvettiik a polarizdciéfok-id6 fiiggvényt.
ATR-¢] végzett mérések alitimasztjak azt a megfigyelést, miszerint az dnszervez6dés csak
magas koncentrici6 eseién megy végbe. A fluoreszeencia intenzitds idé fliggése kis kon-
centriciéban folyamatos kismériékii csokkendsen til egyéb véltozdst nem mutat. Nagy
koncentréciéban szigmoid alaki gorbét eredményez. Tiyen gorbe figyelhetd meg egyes 1ép-
c¢s8s polimerizaciéval véghe mend reakcidk esetében. Feltélelezéseink szerint a szomatosz-
tatin fibrilldciéja sordn ezt a reakciémechanizmust kiveti, melynek sordn a roticids ent-
répia megvaltozdsa jatszik meghatirozé szerepet. A polarizdcios gorbében megfigyelhet
egy ugrds pontosan abban az idépontban, amikor a szigmoid gorbének inflexids pontja van.
Mivel kbzismert, hogy a nagyobb méretii molekuldk lassibb forgast végezmek, a polari-
z4ci6 fok nagyobb lesz. Ezen méréseink aldtdmasztjik azon elképzeléseinket, miszerint az
dnszervezddés sordn egy adott idSpontban hirtelen alakulnak ki a nagyméretiih moleluldk.

[11 5. Kunsigi-Maté, K. Twata: Effect of cluster formation of solvent molecules on the
preferential solvatation of anthracene in binary alcoholic solutions, Chemical Physics
Letters 473 (2009) 284-287

[2] Masato Kodaka: Requirements for generating sigmoidal time-course aggregation
innucleation-dependent polymerization model, Biophysical Chemistry 107 (2004) 243-253
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Sészennyezett gyenge sav — gyenge bazis diddak modellezése és nano-
mintazatos membran készitése a diddahoz

Koncz Viktoria, V. évi. vegyészmémok MSc

BME Vegyészmérniki Kar

Témavezetdk: Dr. Noszticzius Zoltin egyetemi tanar
BME Fizika Tanszék, Kémiai Fizika Csoport
Roszol Laszlé tudomanyos segédmunkatirs
BME Fizika Tanszék, Kémiai Fizika Csoport

Kutatdsom sordn sav-bazis didéddk modellezésével é&s azok fejlesziésével
foglalkoztam. A sav-bdzis didddkban két oldatteret (egy sav €s egy bdzis oldata) egy
olyan gél (vagy membrén) kit Ossze, amely megakadidlyozza a folyadék dramldsat, de
megengedi a kiilénbozé oldatbeli komponensek diffizigjat €s reakcidjdt. A diédara
fesziiltséget kapcsolva azt tapaszialjuk, hogy a diddin atfolyé dram nagysiga,
hasonl6an a félvezetd didddkhoz, fiigg a fesziiltség polaritdsatdl - innen a sav-bazis
didda elnevezés.

A zdréirdnyba kapcsolt diédan 4atfolyé 4dram az oldatterekbe juttatott
soszennyezésekre igen drzékenyen reagil, érdekes médon az dram nem csak ndéhet,
hanem egy tjabb felfedezésiink szerint csikkenhet is (pozitiv és negativ schatds).

TDK munkimban elsfsorban gyenge sav - gyenge bdzis diéddkat vizsgaltam, és a
szimuldciékhoz késziilt programot is folyamatosan fejlesztettem. Modellszimitasaim
bizonyitékul szolgiltak arra a feltevésiinkre, miszerint gyenge sav - gyenge bdzis
diéddkban szintén megfigyelbetd a pozitiv €s negativ séhatis erésen nemlinedris
jelensége.

A sOszennyezés hatisit gyenge sav - gyenge bdzis diodakra a késGbbiekben
kisérletileg is szeretnénk megvizsgdlni. Az eddig haszndlt gélben azonban a
staciondrius dllapot csak nagyon lassan 4ll be, ezért ezt le kivanjuk cseréini egy vékony
membrinra, amely gyorsabban reagilna az oldatterek véltozdsaira. Munkdm sordn
ezért erre alkalmas ionvezeté membrinok fejlesztésében is részt vettem. Egy olyan
membrinkészitési médszert dolgoztunk ki, amellyel poli(vinil-butirdl)-bol ionvezetd
membran készithetd, és ezen a membranon nano-mintizatot is felfedeztiink. Az djfajta
membrannal a sav-bizis didda alkalmas lehet arra, hogy gyors és érzékeny
iondetektorra valjon.
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Polianilin és politicfén alapi, magnetit tartalmi hibrid
vékonyrétegek eléallitisa és jellemzése
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Témavezetfk: Dr. Visy Csaba egyetemi tandr
Jandky Csaba végzett PhD hallgaté
SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudoményi Tanszék

A vezet6 polimerek olyan milanyagok, melyek elektromos vezetése széles hatirok
kozott vdltoztathatd. Az elmult évtizedben egy 1] kutatdsi teriilet sziiletett meg, amely a
vezetd polimerek kiilonféle anyagokkal alkotott nanokompozitjait vizsgdlja. Mégneses
vas-oxid nanorészecskéket beépftve a polimer métrixdba egy teljesen dj, hibrid anyag
jon létre, melynek tulajdonsdgai az eredeti polimert8l jelentésen eltérhetnek, példaul
szuperkapacitiv, migneses vagy elektrokatalitikus viselkedést mutathat.

Tudoményos didkkori munkdm sordn a kozelmiltban sikerrel alkalmazott eljdrds
szerint [1] készitettiink magnetit tartalnnd vezetd polimer kompozitokat. A szintézis
sordn az alkalmazott vezetbsd (K-tetraoxaldt) kolcstnhatdsba lép a magnetittel
melynek feliiletén vegyes Fe(II)/Fe(IIl)-oxaldt anion alakul ki, fgy a nanorészecskék a
toltéskompenzicid részeként rogziilnek a polimerbe. Jelen munkdban e médszerrel
elséként épitettiink be sikeresen magnetit nanorészecskéket a poli(3,4-etilén-dioxi-
tiofén), illetve a polianilin métrixdba, mivel kordbban csak polipirrol alapd hibridek
esetén alkalmaztdk ezt a fajta szintézist,

Els& lépésben optimalizaltuk a polimerek szintézisét az djfajta vezetdsé jelenlétében
(monomer-, vezetdsé koncentricid, alkalmazott potencidl szempontjabél). Ezt
kovetben a nanokompozitokat elektrokémiai wton, potenciosztatikus médszerrel
dllitottuk eld. A magnetit polimerbe torténd beépiilését infravords-, UV-ldthaté
spektroszkOpidval €s elektrokémiai kvarckristdly mikromérleg technikéval igazoliuk,
illetve az elkésziilt filmekrdl elektronmikroszképos képeket készitettiink. A hibridek
elektrokémiai viselkedését ciklikus voltammetridval tanulményoztuk mind oxigén
tartalmu, mind oxigénmenies kornyezetben. Mindkét rendszer esetében megfigyelhetd
volt a magnetit jelenlétéhez kithetd elektrokémiai tobblet, mely lehetdséget teremt
arra, hogy ezen Osszetett anyagokat szuperkapacitisként vagy elektrokatalitikus
reakcidkban alkalmazzuk.

[1] Jandky C., Endr8di B., Berkesi O., Visy C., J. Phys. Chem. C, 114, 19338-19344
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A két sltsy fal kozéw 16ve elektrolit egy szokdsos szimuldcids elrendezés az
clektromos ketibsréteg vizsgilatdra. Elektromos kettdsréteg egy tohéit fal és egy
elektrolit hatirfeliiletén alakul ki. Amennyiben a két fal elég tivol van egymdstdl, a
falak mellett kialakulé kettésrétegek egymdstol fuggetlenek és kozépen kialakul egy
semleges tGmbfazis.

Ha azonban a két fal kdzel van egymidshoz (tés, “slit”), a ketidsrétegek dtlapolddnak
és a tombfdzis nem jelenik meg. Ez a geometria nagykanonikus sokasdgon vizsgdlhat6
j6l, ahol a témbfdzis egy adott kémiai potencidlokkal jellemzett virtadlis, kiilsé tarolo.
A valésdgban mindig t8bb rés 1étezik egymds mellett, szilardfazisu tolthtt rétegekkel
elvdlasztva egymasiol (mint pl. rétegszilikdt dsvanyokban}.

A dolgozathan ezt a rendszert vizsgdljuk nagvkanonikus Monte Carlo szimul4-
cidkkal, siirliség-, toliés-, elektromos tér, &s elektromos potencidl profilok
szamoldsdval. Vizsgilataink kdzdppontjdban a résrendszer elektromos viszonyal dll-
nak. Megvizsgiljuk, hogy (Gbb egymds mellett 16vG rés (résrendszer) mennyiben
kiilonbozik az elszigetelt réstol.

Mivel a résrendszerbe adszorbedlddd részecskék ionok, ezeknek le kell gydzni egy
elektromos potencidlgdtat, hogy beléphessenek a rendszerbe, ezért azt ebben az esetben
korrektebb a rendszert az 6t hatdrolé tombfizisokkal egyiitt vizsgdlni (az elszigetelt
résre vonatkozé szimuldcidé errél nem ad felvilagositast). A legybzendd potencidlgit
nagysdga elsfsorban a rendszert hatdrolé kettdsrétegek szerkezetétdl fiigg, de azt
taldliuk, hogy ehhez még hozzdadddik egy a résrendszer kiilsd rétegeinek polari-
zacigjabol adddé potencalkillonbség.
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tanulmanyozasa izoterm titraciés mikrokalorimetriaval

Laszl6 Balazs, 11. évf. Vegyész MSc
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar
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A ciklodextrineket a miilt évszdzad elején tortént felfedezésiik 6ta egyre széle-
sebb kérben alkalmazzik szamos kutatisban, valamint kiilénb&zé ipari célokra.
Az egyik legjelentésebb felhaszndlGjuk az illatszer- és élelmiszeripar mellett a
gyGgyszeripar, ahol mir manapsdg is tébb, vizben rosszul 0ldédé, a szervezet
szdmdra nehezen hozziférhetd, esetleg instabil gyégyszerhatéanyagot ciklo-
dextrines formuldzassal hoznak forgalomba, javitva ezzel stabilitdsukat és bio-
elérhetdségiiket [1, 2].

Kutatésaink célja, hogy a ciklodextrinek zarvanykomplex-képzési reakcidit ter-
modinamikai és koordindciés kémiai oldalrél tanulmdnyozzuk egyszeriibb mo-
dellreakciokkal kezdve, majd késébb osszetettebb, gyakorlati szempontbdl is
fontos vegyiileteket, példdul médositott ciklodextrineket, gy6égyszerhat-
anyagokat alkalmazva. Munkdm sordn a természetes ciklodextrinek tenzidekkel
végbemend zdrvanykomplex-képzidési reakcidit, mint modellreakcidkat tanul-
ményoztam termodinamikai szemszogbdl izoterm titrdciés mikrokalorimet-
ridval. Célom annak a vizsgdlata volt, hogy a komplexképz6dési reakcick
szt6chiometriai €s energetikai jellemzdi hogyan véltoznak a ciklodextrin {ireg-
atmérdjének, a tenzid tipusdnak (alkillinc-hossz, fejcsoport jellege) és a hémér-
sékletnek a varidldsaval.

Els6 lépéskent négyféle, azonos alkilldnc-hosszdsagi tenzid zarvanykomplex-
képzési reakcidjat vizsgdltam a bdrom nativ (a-, B- és v-) ciklodextrinnel 25 °C-
on. Meghatdroztam a képz6d6 komplexek sztochiometridjat, a reakcidk egyen-
stlyl dllanddjat, valamint a reakcidkat kiséré entalpia-, szabadentalpia- és entrg-
piaviltozdst. Ezutin két tovdbbi méréssorozattal azt vizsgdltam, hogy p-
ciklodextrin €s szulfondt tipusi tenzid esetén az alkillanc-hossz, valamint a
mérési hémérsékiet valtoztatisa milyen hatdssal van a zdrvanykomplex-
képz6dés termodinamikai jellemzbire.

[11 H. Dodziuk, Cyclodextrins and Their Complexes, Wiley-VCH 2006, Weinheim
[2] A. Vyas, S. Saraf, S. Saraf, Cyclodextrin based novel drug delivery systems, J. Incl.
Phenom. Macrocycl, Chem. 2008, 62, 23-42
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Két bisz(aminometil)foszfinsav szarmazék réz(I1) komplexeinek ESR
spektroszkopiai vizsgalata
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Az orvosdiagnosztikai képalkotd mddszerek (MRI, PET) fejlédésével a
komplexképz6 ligandumok kutatdsdban megjelent egy 0] kutfatdsi irdny, amely a
diagnosztikai {esetleg terapids) célokra haszndlt fémionok (pl. ¥Cu & “'Cu)
szervezetbe juttatisit c€lozza meg. Ezen kutatisok sordn termindlis foszfinat csoportot
tartalmazo vegyiileteket kezdtek vizsgdlni, mint lehetséges keldtorokat. Az dltalam
vizsgdlt ligandumok ezen komplexképzd csaldd alapvegyiiletei: a 2,2’-(3-hidroxi-3-
oxo-1,5,3-diazafoszfepan-1,5-diil)-diecetsav  (7IN2P-2Ac) és a (N-metil-glicino)(N-
metiliminodiacetato)foszfinat (N2P1-3Ac) (1. dbra).

\,% /|-| \‘\\F /q}l
) Ty
HOOC, ;/ ™ _—con
T M ~ _oqy  M00C° i /S “coon
TN2P-2Ac N2ZP1-3Ac

1. &bra A vizsgdlt ligandumok szerkezete

Az ilyen komplexképziknek szdmos kritériumot kell teljesiteniiik, a legfontosabb a
komplex termodinamikai és kinetikai stabilitdsa. Ezért célom az volt, hogy
meghatdrozzam ezen ligandumok réz(Il)vel alkotott komplexeinek egyensilyi
viselkedését, stabilitdsdt &s szerkezetét. Ehhez a paramigneses vegyiiletek vizsgdlatdra
igen érzékeny elektronspin-rezonancia spektroszképia modszerét alkalmaztam. A
szobahdmérsékleten, vizes oldatokban végzett titrdlds sordn felvett ESR spektrumok
értékelésével [1] megkaptam a rendszerben jelen lévd komplexek képzédési dllandéjat
(1gB), amely adatokbd] az egyensulyi viszonyokra kovetkeztettem. Ezen tilmenden az
egyes pH-kon kivett oldatmintdk 77K-en felvett spektrumainak kiérickelésével [2]
meghatiroztam a g, a réz csatolas, és egyes esetekben a nitrogén csatoldsok féértékeit.
A komplexek geometrigjdnak optimalizdlisdra és az elméleti ESR paraméterek
meghatdrozasdra DFT szdmolasokat végeztiink, amely segitséget nydjtott a mérési
eredmények értelmezésében.

[1] A. Rockenbauer, T. Szab6-Planka, Zs. Arkosi, L. Korecz, J. Am. Chem. Soc. 123
(2001) 7646-7654
[2] A. Rockenbauer, L. Korecz, Appl. Magn. Reson. 1996, 10, 29-43
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Munkim sordn a protoncsere-membrénos tiizeléanyag-cella katalizdtor rétegének
mikrostrukudrdjdt vizsgdltam a katalizdtor Nafion-tartalménak fiiggvényében. Ehhez
nyole tiizelSanyag-celldt készitettem el viltoztatva a katalizitor rétegben a vezetd
polimer tartalmat. Mindegyik tiizeléanyag-celldnak megmértem a teljesitménygérbéjét
két kijlonbozé nyomdson €s hirom kiilonbdzé hémérsékletéten, hogy megfelels
statisztikdt kapjak. Bevezettem egy fizikai-kémia modellt a struktiira leirdsara és a
mérésekbll egy numerikus modell és egy paraméterillesztd algoritmus segitségével
meghatdroztam hdrom a szerkezetre jellemzd paraméter (porozités, agglomerdtumok
mérete, térfogati cseredram) értékét,

A mérések kiértékelése sordn kimutattam, hogy a porozitisnak &s az
agglomerdtumok méretének 30-35% Nafiontartalomnal maximuma van. FEnnek
magyardzata, hogy a Nafion apoldros szénldnca és poldros oldallancai kis
Nafiontartalomnal részben korbeveszik a Pt/C szemcséket, de nem hoznak létre nagy
agglomerdtumokat. A kis Pt/C szemcsék jol kitoltik a teret, ezért kicsi a porozitds. 30-
35% Nafiontartalomndl mdr a polimerszilak korbeveszik a PY/C szemcséket, gy
nagyobb agglomerdtumokat hoznak létre, amelyek viszont nem toltik ki olyan jol a
teret, mint 2 kis Pt/C szemcsék, ezért né a porozitds. Nagy Nafiontartalomndl az inverz
micelldk keletkezése megindul, és emiatt midr nem né a porozitis és az
agglomeratumok mérete. A térfogati cseredram a Nafion mennyiségének novelésével
elészor csokken, a Nafion a platina feliiletére torténd adszorpciGja miatt, majd
nivekszik, ahogy a Pt kihasznaltsdg novekszik a rétegben.

A vizsgdlatokbol a hirom paraméter valtozdsinak kovetése mellett egy 1j jelenséget
sikeriilt kimutatni egy miikodé tiizeléanyag-celldban, miszerint a tovabbi Nafion
hozziaddsa nem elsésorban az agglomerdtamok feliiletére tapad, hanem a pérusokon
beliil képez inverz micelldkat.
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A vezetd polimerek olyan miianyagok, melyek vezetését megfelelé elektrokémiai
Atalakitdsokkal képesek vagyunk nagysdgrendekkel megndvelni. Ezen polimerek egyik
képviseldje a polianilin (PANT). A PANI konnyen, olcsén el6allithatd, vizes kézegben
szintetizdthat6 és levegdn stabilis. Kompozitjai széles krben alkalmazhatok, ezért is
keriilt szdmos kutatds kdzéppontjdba.

A PANI a tibbi vezetd polimerhez hasonléan a félvezetd Allapotdbdl redoxi
atalakitdsok révén a vezet$ allapotiba vihetd at, de a t6bbi polimerrel ellentétben ez a
folyamat protondlédasi/deprotonélédasi 1épéssel parosul. Ezen belsd éllapotok kozotti
konverzidt a polimer szinviltozdsa is jelzi, és az 4talakuldst kisér6 tOltésatmenet
kivetkezményeként jelentkezd tomegvaltozas is detektalhatd.

Tudoményos Didlkkdri munkim sordn kiilonbzd szervetlen (HCIO4, HoSO,, HNO5)
és szerves savak (p-TSA, SDS) vizes oldatibdl vagy ezek elegyébdl PANI filmek
levilasztdsdt, majd azok in situ elekirokémiai vizsgdlatdt végeztiik. A polimerizdciot
potenciosztatikus koriilmények kozétt bajtottuk végre. Az igy kapott filmek
elektrokémiai jellemzése ciklikus voltammetriaval tortént. A szintézis korillményeit Pt
elektrodon optimalizaltuk. Az in situ spektroelektrokémiai vizsgdlatokat ITO (indium-
6n-oxid) elektrddon folytatiunk, az in situ vezetési méréseket kerdmiahordozdra felvitt
P/Pd/Ag pasztdbdl késziilt elektrédokon végeztik. Megidllapitottuk, hogy a film
elektrokémiai aktivitdsa fligg az oldatban jelenlévé anion minéségétol: az anddos és
katédos csucsdramok a szerves savak esetében jelentdsen magyobbak voltak. A
spektroelektrokémiai vizsgilatok sordn kideriilt, hogy az SDS/HNO; elegyben
levalasztott filmek vastagsdga volt a legnagyobb. Az in sifu vezetésmérés sordn nem
tapasztaltuk a vezetés kialakuldsdnak kinetikai gitoltsdgdt, ugyanis az elsé oxiddcios
lépéssel kizel egy iddben indult meg a vezetés ndvekedése, ugyanakkor a vezetd
dllapotba térténd dtalakulds megindulisa anionfiiggést mutatott. A SDS/HNQ; rendszer
két in situ kombindlt méréstechnika egyiittes alkalmazdsa [1] mellett torténd vizsgalata
sordn kimutattuk, hogy a vezetés kifejlédése az aromds szerkezet kinoiddlis formava
alakuldsahoz rendelhetd.

[1] E. Peintler-Krivan, P.S. Toth, C. Visy, Electrochem Commun., 11 1947-1950 2009
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kvarckristaly-nanomérieggel

Székely Anna, I11. évf. kémia BSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Prof. Dr. Inzelt Gyorgy egyetemi tanar
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A ciKlikus voltammetrids vizsgalatok sordn leggyakrabban tanulményozott elekiréd
a platinaclektrod. A ftranziens elektrokémiai technikdk alkalmazdsa mellett sok
modszert alkalmaztak a vizsgdlatdra, igy az elektrokémiai kvarckristdly-nanomérleg
(EQCN) mbdszert is.

Az 1960-as évek sordn tisztiztik a voltammogramok elméleti leirdsat [1],
mostandban pedig a kiilonbszé oldatokban vald lefutdsdt értelmezziik. A gorbéket
harom részre oszthatjuk: a hidrogén el8levaldsi szakaszra (UPD-H), az elektrokémiai
kettésréteg-tartoményra €s az oxidréteg kiépiilésére. Az erdsen és gyengén kotott
hidrogén problémaja még mindig nem megoldott, mig a mésik két résznél elfogadott az
anionadszorpeid, illetve az irreverzibilisen kiépiilé PtO-réteg kialakuldsa.

A kozelmiltban kevés figyelwet forditottak az esetleges kationadszorpciéra az
UPD-H tartomdnyban. Meéréseink sorin Cs™-ion adszorpci6jdt vizsgdituk
platinaclekiréd feliletén savas (H,SO,) oldatokban. Mivel a pH viéltoztatisa is
befolydsolja a voltammogramokat, a Cs,SOs-ot tartalmazé oldatok pH Jat t5bbé-
kevésbé dllandd értéken tartottuk.

Az EQCN mérést a ciklikus voltammetridval parhuzamosan végezve, pontos képet
kaphatunk a feltleten véltozdé tomegrél. A frekvenciaviltozds és toltésmennyiség
ismeretében ki lehet szdmolni az adszorbedl6dé komponensek moliris tomegét, illetve,
feltételezve a Cs™-ionok megkotddését a felilleten, a feliileti borftottsdg értékére is
tudtunk kézelitd érickeket adni az egyes oldatok eseién.

A végzelt mérések és kovetkeztetések igen jelentSsek, a szakirodalomban eddig
még nem publikiltak ehhez hasonlét. Méréseink sordn a tobbi (Na', K¥, Rb") ionn4l
nem tapasztaltunk a voltammogramokon és a frekvenciagbrbéken olyan elérést,
amelyet a Cs'-ionndl igen. A mérésekbdl cikk is késziilt [2], dolgozatom végsd soron
ennek a tirgyaldsa, részletesebb kifejtése.

[11 R. 5. Nicholson, L. Shain: Theory of Stationary Electrode Polarography, Analytical
Chemistry, 36, 706 (1964).

[2] B. B. Berkes, A. Székely, G. Inzelt, Electrochemistry Communications 12, 1095
(2010).
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Napjaink egyik elterjedt sidlyos betegsége a csontritkulds, mely a csontok
keménységének cstkkenésével, €s ennck kivetkezidben gyakran csonttdréssel jar. A
biszfoszfondtok ezen betegség terdpidgjadban mutatnak jétckony hatast, ezért az
érdeklédés az elmilt években jelentés mértékben fokozddott irdntuk.

TDK munkim sordn két biszfoszfonit, a Zoledronsav &s a Risedronsav
(forgalomban 1évé nevik Zometa illetve Actonel) elddllitdsdnak optimalasdval
foglalkoztam. Munkam sordn vizsgdltam a reaktansok ardnydnak, a reakcioidének, €s a
koncentricioviszonyoknak a hatisdt a kapott termék mennyiségére €s minOségére.
Tonos oldészerben megvalositott kisérleteket is végeztem.

Egy olyan cljarast dolgoztunk ki, melyben a megfelelé médositisokkal sikertilt
hatékonyabba tenni a jelenleg alkalmazott drondt eldallitdsi modszert.
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BME Szerves Kémia s Technoldgia Tanszék

Az utébbi évtizedek szerves kémiai kutatdsainak egyik f§ irdnya olyan ij
katalizatorok, illetve reagensek keresése, amelyek aktivabbak, szelektivebbek,
esetenként tdjra felhasznalhatéak, egyszeritbben kezelhetSk, és kevésbé terhelik a
kmyezetet, mint egyes hagyomdnyos katalizitorok, Az elmult években egyre nagyobb
jelentOségtivé vilt a kiilénbdz6 dsvényi alapd katalizdtorok, példénl természetes &s
modositott agyagisvanyok, zeolitok, vegyes oxidok hasznélata.

A BME Szerves Kémia és Technolbgia Tanszékén tobb éve folynak kisérletek
kiilénbzé szildrd savak és bazisok felhasznélhatdsdginak vizsgalatira szerves kémiai
szintézisekben. E kutatdsokba bekapcsolédva feladatom Kkiildnbéz8 fémionokkal
mddositott, savas, illetve bdzikus karakterfi, dsvanyi tipusd szildrd anyagok
felhaszndlhat6sdganak vizsgilata volt killonbiizé szerves kémiai reakciSkban. A
tansz€ki kutatdsok sordn kordbban sikeresen valésitottak meg pallddiummal médositott
Mg-La vegyes oxid bdzis jelenlétében szén-szén kapcsoldsi reakcidkat.

Munkdm sordn el6szér a kordbban kifejlesztett Pd/Mg-La katalizdtor
alkalmazhatésdgat vizsgdltam az aminok és aril-halogenidek kozott lejdtszédd
Buchwald-reakcidban. Megallapitottam, hogy az aminok a reakcié koriilményei sordn
komplexaljdk a palladiumot, ezért ez a reakcidé nem valdsithaté meg.

A kutatds folytatdsaként c€lul tiiztiik ki més hordozés fémkatalizatorok vizsgélatat
is. Megallapitottuk, hogy a réz 4 A molekulaszita hordozén kivdléan hasznalhaté az
alkin-aminok eldallitasdra szolgdlé A® (aldehid-alkin-amin) reakciéban. A reakcidkat
szobahOmérsékleten, oldoszer néikiil vezetve a termékeket kvantitativ termeléssel
sikeriilt kinyerni. A katalizdtor konnyen visszanyerhet$, &s idjra felhasznélhatd
aktivitdsinak cstkkenése nélkiil. Az elért eredmények kozlemény alapjat képezik [1].

Ezen kiviil vizsgiltuk kiilonbozd, erésebben vagy gyengébben savas karakterd,
agyagasvany tipusi hordozé rézzel mddositott véltozatinak a felhaszndlhatosdgat
alkinek kiilonb6zé szén-szén kapcsoldsi reakcidkban.

[1] Fodor, A., Kiss, A., Debreczeni, N., Hell, Z., Gresits, L., Org. Biomol. Chem 8,
4575-4581 ( 2010)

137




XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcié ' KEMT-3
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BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék

A mikrohulidmi technika alkalmazdsa manapsdg egyre szélesebb korben terjed a
kiilénféle reakcidk megvalésitdsa sordn. Mir ipari méretll dtalakitds is ismeretes,
azonban e Wren igazi 4ttorés csak az elkdvetkezd Evekben vdrhaté. Szntén
kornyezetbarit reakcidmegvalsitdst tesz lehetové a fazistranszfer katalitikus technika,
melyet egyre inkdbb alkalmaznak a gyogyszer- és milanyagiparban.

A kutatécsoportban kordbban kiilonbdzé CH-savas vegyiiletek &s  fenol-
szarmazékok alkilezését mdr tanulmanyoztik mikrohulidmi technika alkalmazasdval.

Feladatom volt, hogy a mikrohulldmi besugdrzds és fézistranszfer katalizis
csetleges cgyiittes jotékony hatdsat vizsgdljam. Modellreakcidként kiillonféle ciklusos
foszfinsavak alkilezd észteresitése szolgdlt. Vizsgalni kivintam tovdbbd, hogy van-e a
mikrohullami reakeié megvaldsitdsnak eldnye a termikus kivitelezéssel szemben.

T.p —_—
R! CHs PTC R2X = Eil, "PrBr, PrBr, "BuBr, BnBr R
A
- KoCO3 g” OR
+ 1,2R%X :
R CHj
R A
&N —
¢~ "OH T . 7 (
R' = H vagy Me S _n
R<X = "BuBr, BnBr P
& “ore

A vizsgalt modellvegyiiletek esetén bizonyitottuk a mikrohulldmd besugirzas
hatékonysdgat [1]. Mikrohulldmd koériilmények kozott a mormal reakcidképességil
alkilezdszerekkel végzeit reakciok sordn a fézistranszfer katalizator bemérése teljes
atalakuldst tett lehetévé,

[1] Bélint, E., Jablonkai, E., Bilint, M., Keglevich, Gy., Heteroatom Chemistry, 21,
211214 (2010)
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Foszfinsavak direkt észteresitése —
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Tudoményos didkkori munkdm célkitlizése a mikrohullammi (MW) technika adta
kitlonleges elénydk és lehetdségek kihaszndldsa volt.

Mivel a foszfinsavak — a karbonsavakkal ellentétben — nem észteresithetfk direkt
modon alkoholokkal, a foszfinsavak észierei, vagyis a foszfindtok eldallitdsa dltaliban
foszfinsav-halogenidek alkoholokkal megvalésitott reakcidjdval torténik. Ezen
savklorid foszfinilezéseknél azonban mindenképp probléma a hidrogén-klorid
képzddése, ami rontja az atomhatékonysigot, rdaddsul a P-halogenidek meglehetdsen
dragdk. Erdekes feladatnak tiint a foszfinsavak (R'R’P(OYOH) direkt észtere-
sithetdségének vizsgdlata MW koriilmények kozitt.

o MW
1! BaOH 160-230 °C / 10-15 bar R
- + 11 -
Rl / \OH R2 OBll
RZ

L]

;u:O

R - Me Me  Me Me Me  Me Me
R2=Ph , :j b ?\-j ,:j ’ :j 30

1. dbra: A vizsgdlt direkt észteresitések

Azt taldltuk, hogy az iltalunk hozzaférhet6vé tett gylirls foszfinsavak (foszfoldn-,
foszfolén- €s hexahidrofosziinin-oxidok) MW besugirzds alkalmazdsdval erélyes
kériilmények  kozott (180-230 °C, 10-15 bar), optimalizdlds utin akdr 60%-os
kihozatallal is észteresithetdk. Tanulmanyoztuk a modellvegyiiletek reakcidkészségét
is, valamint termikus kontroll kisérleteket is végeztiink, a specifikus MW effektus
alatdmasztisara.

Ez a tapasztalat teljesen djszerit €s gazdasagosabb foszfinit szintézist tesz
lehet6ve.
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Foldink egyre ndvekvl népességénck energiaigényét tisztdn  fosszilis
tiizeldanyagokbd] elldtni nagy gondot jelent. A hagyomédnyos energiahordozékon kiviil
sziikség van olyan alternativ energiaforrdsokra, mint a biogéz, €s a bioetanol, melyek
képesek a nem megijuldé energiahordozdk egy részének kivaltdsra. Munkdm sordn a
biomassza alapt biogaz termelés ciklusidejének cstkkentését, valamint a gdzkihozatal
novelést thztem ki célul potencidlis biomassza  alapanyagok gézrobbantidsos
eldkezelésevel.

A kordbbi tapasztalatainkra timaszkodva, melyeket a termikus kezelési és
gdzrobbantdsi kisérletek sordn szereztiink, megterveztiink és elkdészitettiink egy
laboratdrinmi méretit gdzrobbanté berendezést. A gdzrobbantds hatdsdra a novényi
sejtfal felszakad, a szerves anyagok nagy része a vizes fdzisba keriil, megkonnyitve,
cziltal a biomassza emészthetBségét. A sejtcket a g6zrobbantis sordn a nagy
hémérseéklet miatt erdteljes termikus, valamint a hirtelen expanzidbol eredé mechanikai
roncsolé hatdsok érik.

Gozrobbantdsos kutatdsaim soran a cukorcirok bagasz mint potencidlis biomassza
alapanyag roncsolhat6sigat vizsgiltam. A gbzrobbantds hatdsossdgat az oldatha keriilt
intracellularis szerves €s szervetlen anyagok mennyiségébdl hatiroztam meg, melyet
kémiai oxigén igény (KOI) &s biolégiai oxigén igény (BOI) méréssel, illetve induktiv
csatoldsi plazma optikai emisszids spekiroszkipia (ICP) segitségével meértem. A
ghzrobbantott  ndvényi  rostok  rdcsszerkezetében  bekdvetkezd  véltozdsokat
elektormikroszkopos modszerekkel detcktiltam. Vizsgdltam a gdzrobbantds hatdsar a
tényleges biogdz és metdn kihozatalra. Méréseim sordn megillapitottam, hogy a
gbzrobbantds - mint korszerii biomassza el6kezelés - alkalmas a biogidz termelés
ndvelésére

140




XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcié KEMT-6
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Napjaink egyik legtobbet vitatott, de tagadhatatlanul aktudlis kérdése a globdlis
felmelegedds. Egyértelmii a korrelacid a Fold 4tlaghOmérséklete, és az 1n.
tiveghdzhatdsi gdzok (CO,, H,S, nitrézusgdzok, szénhidrogének) Iégkdrben mérheté
koncentricidja kozott. Az ipar az iiveghdzhatdsi gazok kozil a szén-dioxidot termeli
legnagyobb mennyiségben,

Egy édtmeneti megoldas lehet a 1égktri CO; koncentricid nivekedési iitemének
visszafogdsdra a CO, tiroldsa geol6giai formaci6kban, ahol a nyomés €s homérsék-
letviszonyoknak megfeleléen a CO, szuperkritikus #llapotba (scCQO,) keriil. Fontos
megismerntink a scCO, geokémiai hatdsét az dsvanyok és a pérusfluidum egyenstlydra
¢s a kbzetek stabilitisdra annak érdekében, hogy a hosszi tdvon is biztonsdgos térolék
hazankban é&s kiilfdldon is kijellhetek legyenek,

A BME és az ELTE egyiittmiikodésével kisérieteket végeztiink valddi, kutaté
fordsokbdél szirmazé homokkd mintdkon. A kisérleti feladathoz Osszedllitott
nyomdstarté bombédban érintkeztettem potencidlis tdarolokézet mintdkat scCO,-dal 5-37
napos iddintervallumokban, 55-65°C-on. A vizsgilt nyomdstartomény: 70-220 bar. A
mintdk elemzését pasztdz6 elektrommikroszképpal, rontgen fluoreszcencidval (XRF),
atom  adszorpcids  spektroszképidval €s  induktiv  csatoldsd  plazma-tomeg
spektroszkopidval (ICP-MS) végeztiik el.

Az eredmények elsdsorban a Na, Ca, Mg, K, Fe & Sr ionok koncentricidiban
mutattak jelentds eltérést a scCOy-0s kezelés elbit &s utdn. A homokkd mintsk feliileti
elemeloszlasanak szérdsa nagy. A feliileti Ca és Mg koncentracidja csékken (XRF),
mig a mintdkat dztat6 — porusfluidumot szimuldlG — sésviz oldat Ca és Sr
koncentricidja né a scCO,-dal torténé érintkeztetés hatdsdra (ICP-MS). Az K és Mg
koncentriciok viltozdsa egy dinamikus oldédés-kivélds egyensiilyra utal a kézetmintdk
€s az oldat kozott. A scCO,-0s kezelés hatdsdra az oldat Na koncentricidja csokken,
amely a kbzetmintdk feliletén torténd Na tartalmd 4dsvény kivdldsdra utal (pl.:
dawsonit),
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Fosszilis energiatartalékaink a lakossag szimdnak ndvekedésével, és az igy
kialakult ndvekvd energiasziikséglettel rohamos iitemben apadnak, igy a hagyomanyos
energiahordozék mellett mds alternativik kialakitdsa is sziikségessé valt. Ennek
kiszonhetben egyre nagyobb teret nyer a megdjuld energiaforrdsok felhasznaldsa,
koztiik a biomassza alapi energiagyartds, a biogdz, a bioetanol, és a biodizel. A biogiz
kihozatal jelentdsen novelhetS, valamint a biogdz termelés ciklusideje jelentSsen
cstkkenthet6 a biomassza nyersanyagok emészthetdségének javitdsdval. Bz termikus,
kémiai és mechanikai elGkezelésekkel érheté el, melyek kozil az egyik
legigéretesebbnek. az ulirahangos z0ld anyag elGkészfiés tinik, mely soran a szubszirat
névényi rostjait az ultrahangos besugdrzas hatasdra fellépd kavitacids hatds roncsolja,
ezdltal a novényi feliilet megnd, toviabba a jelentds mennyiségli szerves anyag oldatba
vitele ndveli a szubsztrit emészthetdséget.

Munkim sordn az egyik jovibeni potencidlis biogdz nyersanyag, a cukorcirok —
kukorica vegyes sild elGkezelésével foglalkoztam. A kisérleteket SONICS Vibra Cell
VCX-750 tipusd ultrahangos feltird berendezéssel végeztem, besugdrzd fej
pozicidjanak viltoztatdsdval. Az ultrahangos feltdrds eredményességét a biomassza-viz.
szuszpenzid vizes fizisa kémiai (KOI) &s bioldgiai oxigénigényének (BOI) mérésével
kévettem. A roncsolds hatdsit ICP fotometrids meérésekkel, a kvizi kristilyszerkezet
megviltozasal rontgen diffrakcids vizsgédlatokkal, a ndvényi szdvetekben bekovetkezd
dezintegriciés folyamatokat pedig pdsztizd elektronmikroszképos felvételekkel
igazoltam, illetve az eldkezelt szubszirdt tényleges emészthetOségét a biogdz termelés
mérésével ellendriztem. Az eredményeink alapjdn megallapitottam, hogy az
ultrahangos eldkezelések hatdsira roncsolédik a biomassza, ennek kévetkeztében javal
az emészthetdsége, ami a beldle torténd biogiz eldallitds hatékonysaginak ndveléséhez
hozzéjarul.
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A primer aminok fontos &s értékes finomkémiai, clsbsorban gybgyszer-,
mifanyag- és novényvédbszeripari intermedierek. Eloallitdsuk sokféle médon torténhet,
példaul ammonia alkilezésével, oxovegyiiletek reduktiv amindldsdval, de a gyoOgyszer-
iparban az egyik leggyakrabban alkalmazott eljdrds a nitrilek vagy nitrovegyiiletek
heterogén katalitikus hidrogénezése.

A szakirodalombdl régéta ismert, hogy a nitrilcsoport atalakitdsa primer aminokk4
viszonylag egyszeriien megoldhatd, bar a reakcié szelektivitisa lecsokkenhet a
mellékreakciéban keletkezd szekunder és tercier aminok miatt. A mdsod- vagy
harmadrendit aminok mennyiségét mimimalizdlhatjuk, ha a reakciét amménids alko-
holban (pl. metanol, etanol) végezziik, azonban a j6 eredmények eléréséhez legalibb
5-6-szoros mennyiségli ammonia sziitkséges, még a legalkalmasabbnak bizonyult
Raney-Ni katalizétor esetében is.

A BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszékén uj eljdrdst dolgoztak ki nitrilek
katalitikus hidrogénezésére, amelyben aktivszén-hordozés pallidium katalizdtorral,
egymdssal nem elegyedd old6szerpar (pl. viz/diklérmetdn) alkalmazdsdval, savas jel-
legii adalék (pl. NaH,POQ,) jelenlétében, enyhe reakeidkorilmények kozatt (30-80 °C,
6 bar), teljes konverzidé mellett, 80-90%-os termelés és 85-95%-os szelektivitds érhetd
el a primer aminokra vonatkozdan.

Ezen kutatisba csatlakozva feladatom volt, hogy — a kidolgozott eljards
kiterjeszt-het6ségét tanulmanyozva — vizsgdljam a 3,4-dietoxibenzil-cianid pallédium-
katalizdlt hidrogénerését. Ennek sordn egy fontos és értékes gyOgyszeripari kozti
termék - a 2-(3’4’-dietoxi-fenil)etil-amin — képzédik, ami a drotaverin-hidroklorid
(No-Spa®) simaizom goresoldo hatdsi gydgyszer kulesintermediere. Célom volt, hogy
meghatd-rozzam ezen primer amin szelektivitdsdnak és termelésének optimdlis
kbriilményeit.
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A mai gy6gyszerkutatds, és azon beliil a készitmények fejlesztésének egyik jelentds
kihivdsa a hatéanyagok oldhatdsdgdnak javitisa, mivel az djonnan felfedezett:
hatéanyagok nagy része nagyon rosszul vagy egyétalin nem old6dik vizben. Ennek
kisvetkezidben szildrd sySeyszerkészitményben torténd felhasznéldsukra gyakran nem
keriilhet sor. A gy6gyszerformuldldsnak ezért egyik igen fontos feladata a hatéanyagok
oldhatdsiganak, kioldédisdnak kiilénbozd modszerekkel torténd nivelése illetve gyor-
sitdsa, mely végeredményben a biolGgiai hasznosulds névekedését eredményezi. Ezen
kiviil jé vizoldékonysdgd hatéanyagok esetében a pillanatszerii kiold6dds elérése
Iehetdvé teszi bukkdlis gydgyszerkészitményben valé felhasznalasukat.

Munkim sorfdn az electrospinning, magyar nevén elektrosztatikus szélhizds
gy6gyszerformuldlasban valé alkalmazhatésdgdt vizsgdltam kiilénbozé hatSanyag-
hordozé rendszereken. Célom a hatdanyag amorf formdban torténé eldallitisa és
nanoszilas hordozéstruktdra létrehozdsa, illetve ezek révén a kiold6das nagyfokd
gyorsitisa. Dolgozatomban bemutatom az eljérdst, €s az ily moédon el6dllitott
nanoszalas szovetek (tovdbbiakban filmek) vizsgdlatinak eredményeit. Figyelemmel
kovettem a morfolégiai tulajdonsdgokat befolydsolé paramétercket, vizsgdltam a
hordozéba 4gyazott hatéanyag kristdlyossdgat é€s a célkitiizés szempontjdbol
legfontosabb tulajdonsdgot, a kioldédés kinetikdjat.

Az eldillitoit elektroporlasztott cseppek és nanoszdlak morfologidjat optikai
mikroszképpal, pdsztazé elektronmikroszképpal (SEM) és atomer$é mikroszkdppal
(AFM) vizsgdltam. A szdlak dtméréje 100-1000nm tartomédnyba esett. A hatéanyagok
kioldéddsat UV spekirofotométerrel kovettem. A filmek vizben pillanatszeriien
oldédiak, mig hagyomdnyos médon késziilt készitmények (Ontott film, extruditum,
préselt tabletta) esetén ez akdr tébb mint fél 6rdt is igénybe vesz. A Raman-
mikroszképos, FT-IR, DSC és XRPD vizsgélatok eredményei azt mutatjdk, hogy a
hatéanyag amorf forméban van jelen a filmben, mely tulajdonsdgét tébb hénap miilva
is megOrzi.
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Viz hatasa a szén nanocsévek CCVD médszerrel torténé
eloallitasaban

Szildgyi Istvdn, V. évf. Vegyészmémok BSc
PE Mémtki Kar

Témavezeték: Dr. Horvath Géza egyetemi docens
PE Vegyipari Miiveleti Intézeti Tanszék
Szentes Adrienn PhD Hallgaté
PE Vegyipari Miiveleti Intézeti Tanszék

A szén nanocsdvek a fullerének csalddjiba tartozé szénvegyiiletek. Két £6 csoportra
bonthatjuk dket: egyfald (SWCNTS - single-walled carbon nanotubes) illetve tébbfali
(MWCNTs - multi-walled carbon nanotubes) szén nanocsovek. Az egyfali nano-
cstiveket legkonnyebben tigy lehet elképzelni, mintha egy grafithdlé tokéletes hengerré
tekeredne fel. A tobbfald nanocsévek tobb egymdsban koncentrikusan elhelyezkeds
egyfalubdl épiilnek fel.

Szén nanocsdvek elédllitdsdra jelenleg hdrom jelentdés médszer létezik: lézeres
elpdrologtatas, ivkistiléses médszer, illetve szénhidrogének katalitikus bontdsa ( CCVD
- Catalytic Chemical Vapour Deposition ). Ezek koziil is a legjelentésebb a CCVD
médszer, mivel itt a tobbi két mddszerhez képest kisebb hémérsékleten és nagyobb
mennyiségben lehet tobbfali szén nanocsdveket elddllitani.

A szén nanocsdveket kisérleteink sordn CCVD médszerrel dllitottuk eld. A
katalizator Fe-Co kétfémes katalizitor volt, talkum hordozén. Szakirodalmak szerint a
bevezetett gizhoz megfeleld mennyiségli vizgdz hozzdadisdval a katalizdtor d&let-
tartama jelentGsen novelhetd. Kisérleteink sordn a szénforrdshoz kiilonbozd mennyi-
ségit vizgdzt adtunk €s vizsgdltuk annak hatdsét a termék minSségére és mennyiségére
vonatkozdan.

A szén nanocsdvek alkalmasak polimer erdsité anyagként kompozitokban, igy
rendkiviil konnyi €s erds termeket kapunk. Nem csak kivdlé mechanikai tulajdonsdgai
miatt hanem vezet§ illetve félvezetS tulajdonsdgai miatt is haszndljdk polimerek
adalékanyagakent.
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Triacetin eléallitasa a biodizelgyartas melléktermékeként keletkezd
nyers glicerin tartaima fazisbol

Tollar Agnes Nikolett, V. évf. Kérnyezettudoményi szak
Pannon Egyetem Mémdki Kar

Témavezetdk: Dr. Dallos Andris egyeterni docens
Dr. Marton Gyulat egyetemi tanir
Szaboné Herseczki Zsanett okl. vegyészmémdk
Kérnyezeti és Informatikai Kooperacids Kutatdé Kozpont

Jelenleg a biodizel elédllitdsi koltségei meghaladjdk a kbolaj alapd dizelét. A
koltségek jelentGsen csokkenthetdek a gyartdsi folyamat sordn keletkezd nyers glicerin
tovédbbi hasznositdsdval, ezért intenziv kutatdsok folynak a nyers glicerin atalakitdsdval
nyert éricknovelt termékek elddllitdsdval kapesolatban.

Kisérleti munkim célja az volt, hogy ebbdl a glicerin tartalomi melléktermékbél
triacetint allitsak el6 az elérhetd legjobb tisztasdggal. A triacetint (glicerin-triacetat) az
ipar szdmos teriiletén felhasznaljik, és napjainkban egyre fontosabb vegyiiletté valik a
sokrétll alkalmazhatésdga miaft. Kis toxicitdst, alacsony illékonysdgd oldGszer. Az
élelmiszeriparban, parfiimiparban, kozmetikai iparban, gyogyszeriparban egyarint
alkalmazzdk, tovdbb4 az {izemanyaggyértdsban fagydspontcsdkkenté adalékanyagként,
és viszkozitdsi tulajdonsdagok javitaséra is haszndlatos.

A Kisérletek sordn megvizsgéltam a kiilonbozd katalizdtorok (foszforsav, p-toluol-
szulfonsav, kénsav, Amberlyst 15 és Amberlyst 36) szerepét. A kisérleteket minden
esetben tiszta glicerin (99,5%) kiindulasi- alapanyaggal is elvégeztem. A kapott
termékosszetétel adatokat referenciaként hasznaltam fel. Megéllapitottam, hogy a
biodizelgydrtis melléktermékeként keletkez6 nyers glicerin tartalmu fazisbol, részleges
tisztitds utdn elGdllithatd triacetin a kivdnt Gsztasdggal (>95%). A vizsgélt mintdk
elemzése GC-MS-sel tortént.
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Komplex bevonatok eldillitisa Langmuir-Blodgett és szol-gél
technikaval

Baldzs Daniel, IV. évi. vegyészmérndk BSc

BME Vegyészmémoki és Biomérndki Kar

Témavezetd: Dr Horvilgyi Zoltan egyetemi docens

BME Fizikai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszék
Konzulens: Detrich Adam doktordns

BME Fizikai Kémiai és Anyagtudomédnyi Tanszék

Specidlis szerkezetli bevonatok fontos és kiilonleges, optikai, elektromos, magneses
és/vagy kémiai tulajdonsagokkal 14tjdk el a szildrd hordozékat. Szdmos modszer ismert
filmek szildrd felilleten valé kialakitisdra. A Langmuir-Blodgett (LB) technikdval
tervezett szerkezetll és morfoldgidjd nanorészecskés bevonatok allithat6k elé. Az 1.B-
filmek gyakorlati alkalmazdsdt korldtozza kis mechanikai stabilitdsuk. A mdrtdsos szol-
gél-technika egy viszonylag egyszerli médszer mechanikailag ellendlld, vékony
bevonatok Iétrehozdsdra. A film jellemzdit a réteghiizds koriilményei és a prekurzor
szol osszetétele szabja meg.

Célom az volt, hogy e két kiilonbiizd rétegképzési technika eldnyeit egyesitsem:
nanostrukturalt és mechanikailag stabil réteget képezzek szilard felileten. StSber-
szilika nanorészecskékbol késziilt LB-filmeket boritottam be szilika vagy titAn-dioxid
szol-gél filmmel. Hordozoként mikroszkoép tdrgylemezt haszndltam. A bevonatok
mechanikai stabilitdsat, szerkezetét &s felilleti morfolégidiat tanulmédnyoztam.

A kombindlt bevonatok a . lift-off” vizsgdlatok alapjan megndvekedett mechanikai
stabilitast mutattak az eredeti 1.B-filmekhez képest. A bevonatok szerkezetérdl optikai
vizsgdlatok szolgdltattak informdciét. Az optikal jellemzdket pédsztdzé szogh
reflektometriai és UV-Vis spektroszkdpiai modszerekkel vizsgdltam. A kapott
reflektancia és transzmittancia gorbéket kiilombozd vékonyréteg-optikal modellek
illesztésével érickeliem. A feliileti morfolGgidt atomi er mikroszképpal tanulmi-
nyoztam. A képek killonbozd - a szol-gél réteg vastagsagatol fiiggd - feliileti érdességet
mutattak. Ezek szerint lehetdség nyilik szabdlyozoft nanomorfoldgigji bevonatok
eloallitdsara.

Osszehasonlitdsként mikroszkopikus részecskékkel is végeztem vizsgélatokat.
Ezekkel a hordozé feliiletén mikrométer-léptékti morfoldgiat sikeriilt létrehozni.
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Az elektrolit kettds hatisa ellentétes toltési policlektrolitok és
tenzidek asszociacigjara

Bertalanits Edit, V. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Mészaros Robert egyetemi adjunktus
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Kutatdsaink sordn kiilonb6zé mennyiségl ndtrium kloridot tartalmazé poli(etilén-
imin)/ndtrium - dodecilszulfit (PEI-NaDS) és poli(sztirol-szulfonat)/ alkil-trimetil-
ammodnium bromid (PSS-DTAB, PSS-CTAB) elegyekkel foglalkoztunk. Vizsgiltuk a
polielektrolit-tenzid asszocidtumok elektroforetikus mobilitdsdt, l4tszélagos hidro-
dinamikai dtméréjét, valamint a polielektrolit-tenzid elegyek kinetikai stabilitdsat.

A koagulici6 sebességi dlland6 NaCl koncentréicidval torténd véltozdsa kinetikailag
stabil kolloid diszperzié képzodésére utal PEI-NaDS és PSS-CTAB elegyeiben tenzid-
feleslegben. Mindkét rendszer esetén elektrolit adalék hatdsdra szélesedett a csapa-
dékos koncentrici6 tartominy nagysaga.

Nagy sokoncentracid esetén (0.5-0.6 M) PSS-DTAB és PSS-CTAB elegyeiben a
teljes tenzidkoncentracio tartomdnyban transzparens oldatokat kaptunk. Ez az elektrolit
mennyiség ugyanakkor PEI és NaDS elegyében tovabb ndvelte a csapadékos koncent-
ricid tartomdny nagysdgéat.

Az elektrolit ellentmonddsos hatéséit a polielektrolit-tenzid rendszerckre syakorolt
kett6s hatds képével oldottuk fel, melyben az elektrolit kinetikai stabilitdsra, és egven-
stlyi fazistulajdonsdgokra gyakorolt hatdsa is szerepel.
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Tioféntartalmu fahéjsavanalogok onszervezédése eziistfeliileten

Csanké Krisztian V. vegyész
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Palinké Istvan egyetemi docens
SZTE TTIK Szerves Kémiai Tanszék

Koztudott, hogy a kénnek akdr atomos dllapotban, akdr molekuldkban nagy az
dtmeneti- és a kora dtmenetifémekkel szemben mutatott affinitdsa. Eziistfeliileteken
példdul, varhatéan kialakul legalibb egy monomolekulis réteg, amely Ag=S kovalens
kitésekkel rogziil. Ha a vizsgdlt molekula képes mds, példdul hidrogénhidas vagy van
der Waals kolcsonhatdsra, akkor Osszetettebb fellleti formdciok johetnek létre.
Munkdm sordn ilyen molekuldk, a tienilcsoportot vagy csoportokat tartalmazé -
fenilfahéjsav analdgok, eziistfelileten torténd Onszervezddése sordn kialakuld feliileti
formékat vizsgaltam infravdrds mikrospektroszkdpidval €s atomi téreré mikroszképpal.

A feliileti réteget dip-coating technikéval alakitottam ki, amelyhez nagyszdmi
tienilcsoportot vagy csoportokat tartalmazd o-fenilfahéjsav sztereoizomert hasznaltam
(6 molekuldt). Ezek a molekuldk képesek egymassal tobbféle (O-H...O és C-H...S)
hidrogénhidas kdolcstnhatisba lépni, és szerkezetiikbdl adoddan lehetdségiik van
C-H...n és m...n intermolckularis kolcsonhatasok kialakitisira is. Az eziistfeliilet
1ézeres parologtatdssal késziilt. A tiszta eziistfeliiletet pdsztazd elektronmikroszképpal
(SEM), a boritott felilleteteket infravirds mikroszképpal (IRM) reflexids tizemmaodban
és atomi térerd mikroszképpal (AFM) a kozvetlen érintkeztetés modszerével
tanulminyoztam. A molekuldk kdlestnhatdsait a Hyperchem csomag segitéségével
modelleztem.

SEM méréseim szerint a tiszta eziistfeliiletek jérészt simdk, de néhol tartalmaznak
cseppszeril egyenetlenséget. Infravords méréseimbdl kidertilt, hogy a molekuldk
valoban megkétddtek az eziistfeliileten, és a feliileti réteg kialakuldsa sordn bomlds
sem tortént. Az AFM mérések azt mutattik, hogy alapvetfen multirétegek alakultak ki
a feliileten. Bizonyos esetekben ezen til, foltehetfleg, kiilonleges, korkorosen
elrendezett fellileti formdkat is taldltam. Modellezési eredményeimbdl levonhatd
kovetkeztetések szerint e formdk tobb tucat, néha tobb szdz a felilletre kozel
merblegesen, kitegszeriien elrendez6dd savdimer asszocidcidjaval alakultak ki.
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Sztérikusan stabilizalt intelligens mikrogélek szintézise

Kardos Attila, 1. évf. vegyész MSc
ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Témavezeté: Dr. Varga Imre egyclemi adjunktus
ELTE TTK Kémia Intézet

Kutatisom célja olyan sztérikusan stabilizilt, intelligens, monodiszperz, t6ltéssel
rendelkezé mikrogél részecskék egy 1épéses szintézisben torténd el8éllitdsa wvolt,
melyek megbrzik kolloid stabilitdsukat ellentétesen t6it6tt makromolekuldkkal (pl.
hatéanyagok) szemben.

Az irodalomban eddig is talalkozhattunk, olyan mag/héj szerkezetii mikrogélekkel,
melyek ellentétesen toltsit molekuldkkal szemben is megdriziék kolloid stabilitdsukat.
Azonban e részecskék szintézise tobb lépésben tortént, mely jelentds idd és energia
befektetést igényelt [1,2]. Az 4ltalam kidolgozott cgy 1épéses eljdrds sordn e mag/héj
szerkezeti részecskék egyszertien el6éllithatéak voltak. Munkdm sordn precipitdcids
polimerizéciét alkalmaztam, mely eljirds biztositja a monodiszperz méreteloszldst,
illetve sokféle komonomer adagolbaté a rendszerhez. A szintézis sordn elallitott
hidrogél részecsk€k 10 mol% akrilsavat tartalmaztak, illetve kiilonboz6é mennyiségii
feliileten k6titt polietilénoxid- metilmetakriltot.

Az aldbbi munka végigkiséri a mikrogél részecskék egy Iépésben torténd
elddllitdsdnak technikdjit, a kezdeti lépésektdl egészen a kész mikrogél tulajdon-
sdgainak ismertetéséig, magdban foglalva a mag/hé] szerkezetli hidrogélek el§-
allitasanak pontos részleteit, monodiszperzitas illetve stabilitds vizsgédlatait a megfeleld
médszerek alkalmazdsdval.

A munkim sordn elért eredmények egy olyan kutatds stabil alapkdvénck
tekinthet6ek, amely a késobbiek folyamdn intelligens anyagok gydgyszerhordozd
rendszerekként valé felhaszndldsdt tlzte ki célul. A végsd cél megvaldsitdsdban fontos
szerepet jitszik, az Altalam alkalmazott szintézis technika, illetve a mikrogél részecs-
kék feliiletének modositdsa a feliileti kolesdnhatdsok szempontjdbdl semleges mole-
kuldk alkalmazasdval.

Munkdm fontossdgdt az elmilt évek torekvései is aldtamaszdk, hiszen az utéhbbi
évtizedben a gydgyszerészeti kutatdsok f6 irdnyvonaldt képviselik olyan gyégyszer-
hordoz6 rendszerek kifejlesztése, melyek elnydjtott és célzott hatéanyag bejuttatdsra
képesek az emberi szervezeten beliil. Az ilyen rendszerekkel szemben tdmasztott
fontos kévetelds, hogy fiziologis koriilmények kizitt is stabil rendszerekként visel-
kedjenek, illetve hogy elényds tulajdonsdgaikat ilyen koriilmények kozott is ki tudjuk
hasznilni.

[1] Jones, C. D., Lyon, L.. A., Macromolecules, 36, 1988-1993 (2003)
[2] Jones, C. D, Lyon, L. A., Langmuir, 19, 4544-4547 (2003)
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Pegilalt magneses folyadékok eléallitisa MRI diagnosztikai céllal

Kupcsik Edina, I. évf. vegyész MSc
SZTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezetd:  Dr. Tombicz Etelka egyetemi tandr
Konzulens: Hajdid Angéla kutato
SZTE TTIK Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

A migneses folvadékok a nemzetk6zi érdekldédés kozéppontjdba  keriilick,
kiilonosen vizes kozegliek, amelyek tjszerli orvosbioldgiai felhasznilisra adnak
lehetdséget. A magneses nanorészecskék (MNPs) alkalmazdsa a diagnosztikdban,
példdaul MRI (médgneses magrezonancia képalkotds) kontrasztanyagként elOnyds. Az
irodalomban ismert a MNPs kiilonb6zd anyagokkal (pl. citromsav, PEO (polietilén
oxid), Pluronic, kettds zsirsavas borit4s) val6 stabilizdldsa, mely az MRI-ben a kapott
jelet, ezéltal a kontrasztképzo hatdsat befolydsolja.

Munkém sordn, a Vizes kolloidok kutatScsoportjanak kordbbi tapasztalatai [1]
alapjdn a magnetit nanorészecskék fellletének modositisat terveztem a
bickompatibilitds fokozisa érdekében egy 1j boritds, a pegildlds kidolgozdsdval. A
kettds olajsav (QA) borftdsd (2 mmol OA/g magnetit) mintit referenciaként hasznilva
egy Ujabb réteget alakitottam ki polietilén glikol (PEG) segitségével (150 mmol PEG/g
magnetit). Az {gy kapott nanorészecskék MRI késziilékben mérheto, a viz protenjainak
T1 (longitudindlis) €s T2 (transzverzilis) relaxdci6jdra gyakorolt hatdsat vizsgdltam. A
magneses rezonancia kisérletck folyamin két cllentétes folyamat jéatszodik le.
Gerjesztéskor az abszorpci6, azt kOvetben az egyensilyi visszarendezddést
eredményezd relaxdcié. A méréseket az Euromedics Diagnostics Szeged Kft,, 1,5 T
GE Ezxcite HD klinikai MRI késziilékén végeztilk el. Megédllapitottam, hogy a PEG
borités hatdsara 2 migneses magtdl a vizmolekuldk tavolabb keriilnek, igy a hidrofilits
novelése ellenére a relaxivitds (rl, r2) értékek csokkentek a referencia kett&s olajsav
boritashoz képest. Tehdt a pegildlt réteg kiépitésével a magnetit nanorészecskék
biokompatibilitdsa elénydsen viltozik, a kontrasztképzd hatdsa viszont nem novelhetd.

[1] A. Hajdd, E. Tombécz, E. 1llés D. Bica, L. Vékis, Progr. Colloid Polym. Sci., 135:
29-37, (2008)
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PMAA-I-PIB amfifil polimer kotérhalék eléallitasa és pH-fiiggé
duzzadasi tulajdonsagaik vizsgalata

Pasztor Szabolcs, 1. évf. vegyész MSc.

ELTE Természettudomdanyi Kar

Témavezetfk: Dr. Ivan Béla egyetemi magdntandr, tndomanyos osztalyvezetd
ELTE TTK Szerves Kémiai Tanszék
é€s MTA KK AKI Polimer és Anyagtudomanyi Osztaly
Dr. Kali Gergely Aron tudomanyos munkatdrs
MTA KK AKI Polimer és Anyagtudomdanyi Osztdly

Muonkim egy olyan amfifil polimer kotérhdlé kifejlesztésének eddigi lépéseit
mutatja be, mely példiul szintetikus izomként és egyedi szabdlyozérendszerckben,
mint pH-szelep keriilbet felhasznaldsra. Ez az anyag az intelligens jellegii
tulajdonsdggal biré polimetakrilsav és a kivalé kémiai ellendlld képességgel és jo
mechanikal tulajdonsigokkal rendelkezd, biokompatibilis poliizobutilén kovalens
kotésekkel valé Osszekapcsoldsdsdval késziild amfifil kotérhalés polimer gél
(polimetakrilsav-I-poliizobutiién, réviden: PMAA-I-PIB).

Kutatdsaimnak kettds célja volt: egyrészt bifunkciés inicidtor majd ennek
segitségével kiilonbdzd végesoportokkal ellatott telekelikus poliizobutilének szintézise,
majd utébbi felhasznaldsival random szerkezetfi amfifil kotérhdlés polimer gélek
{(PMAA-I-PIB) el8éllitisa és analizise, majd ezek pH-fiiggd longitudialis duzzaddsdnak
a tanulminyozidsa. Ezek a kimagaslé biokompatibilitissal rendelkezd kotérhildk a
kornyezet koncentricié-valtozdsdra (pH) méretvaltozdssal reagdlnak. Munkam sordn
ezl a tlajdonsdgukat tanulméanyoztam. A gélek duzzaddsdt azonban az eddigiek sordn
alkalmazott gravimetrids médszerrel szemben  longitudindlisan, hosszméréssel
vizsgaltam.

A kotérhdldkat a kiindoldsi anyagok szintézise, tisztitdsa, ¢s vizsgélata utdn két
kisérletsorozat kereiében szintetizaltam, kisérletenként 4négy-négy gélt. A kapott
kotérhaldkat tisztitottam, majd a trimetilszilil véddcsoport sOsavas elldvolitdsa utdn
tébb mddon vizsgdltam a kapott géleket.

A pH-fiiggd longitudindls duzzadisi vizsgdlatok eredményesek voltak, A mintdk
kimagaslé hosszméret novekedést mutattak (150-220%), mely indokolja a tovébbi
kutatdsokat. Munkdm eredményei alapjan pedig pontosithaté a munkavégzésre és pH-
szelepként torténd alkalmazdsra felhasznilhaté PMAA-I-PIB amfifil kotérhdlék
Osszetétele.
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Tuberkul6zis elleni hatéanyag és hatéanyag-konjugatum
nanokapszulazasa

Pribranska Kinga, 1. év{. vegyész MSc
ELTE Természettndoményi Kar

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

A nanotechnoldgia fejlodése lehetdvé tette ij anyagok és eljarasok megjelenését a
korszeri gy6gyszerformuldzdsban, a programozott &s célzott hatdanyagtranszport
megvalositisdban. A kolloiddlis gydgyszerhordozdk elénye, hogy méretiik a nano-
méteres tartomdnyba esik, ezdltal a szervezetben az aktiv hatéanyag eloszldsa sza-
bélyozhat6, a mellékhatdsok pedig csokkenthetdek.

A biodegradabilis polimerek a korszeri gyogyszerhordozdk fontos alapanyagat,
mivel elényds tulajdonsdguk, hogy biokompatibilisek és szabdlyozhat¢ sebességil
bomlésuk lehet6vé teszi a programozott hatéanyag-felszabaduldst, mikdzben bomlés-
termékei nem toxikusak. Nanorészecskeként vald elGédllitdsukra tiibb modszert kidol-
goztak, melyek célja, hogy adott méretii és monodiszperz gy6gyszerhordozé rendszert
nyerjenek. '

Munkédnkban egy ilyen biodegraddbilis polimerbél (tejsav/glikolsav kopolimer,
PLGAS50/50) nanclecsapédsi médszerrel éllitottunk elé nanorészecskéket €s tobbféle
madszerrel jellemeztiik a méretiiket és méreteloszldsukat (dinamikus fényszdras, SEM,
AFM), valamint a kolloid rendszer id8beli stabilitds4t.

A bioaktiv molekula, melynck a nanorészecskébe valé kapszoldzdsidt tanul-
ményoztuk, a tuberkulézis elleni izonmiazid (INH) hatéanyag. Osszehasonlitottuk az
INH és az MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatdcsoportjdban szintetizalt INH-konjugdtum
nanokapszuldzdsdt. A kisérleti korilmények véltoztatdsdval vizsgiltuk, hogyan
befolydsolhatd az elddllftoit nanorészecskék hatdanyagtartalma és a kapszuldzdsi
hatékonysidg. Megallapitottuk, hogy a konjugdtumban jelenlévd célbajuttatd peptid és a
hidrofébicitdst noveld palmitinsav molekularészlet eldnyosen befolydsolja a
nanokapszulazast. Elbre tervezhetd hatéanyagtartalmii (3-30%) és sziik méreteloszl4si
gyogyszerhordozd nanorészecskéket nyertiink, melyek el8dliftdsa sordn a kapszuldzési
hatékonysag igen nagy (70-100%) volt. A tovibbi felhasznaldst segiti, hogy a liofiliz4lt
allapotban tarolt gyégyszerhordozd rendszer jO rediszpergathatdsdgot is mutatott.
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Komplex gy6gyszerhordozé nanorészecskék szintézise és jellemzése

Széesényi Agnes, 111 évf. kémia BSc
BME Vegyészmérnoki és Biomémoki Kar

Témavezetd: Nagyné Naszalyi Livia, tudomédnyos munkatérs
MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézet

A modern gyégyszerkutatdsban mar nem csak 4j hatéanyagok elbdllitasa a cél,
hanem megfeleld mikrokdrnyezet Iétrehozdsa is. Olyan hatéanyagok esetében,
amelyeknél a terdpids hatds bizonyitott, és eddig nem megoldott gy6gydszati célt
szolgilnak, indokoltta valik az amiigy kiliséges nanohordozo tervezdse.

Tudoményos didkkéri munkdm sordn feladatom olyan komplex nanohordozok
tervezése €és kifejlesztése, amelyek adott hatdanyag molekula bezdrisara €s
szabdlyozott leaddsdra alkalmasak intravénds alkalmazds esetén.

Az altalam preparalt (j, komplex nanohordozék kézéppontjdban elhelyezked6
szervetlen mag/héj részecske biztositja a hordozd integritdsat. A kozéppontra
polimeriziciéval felvitt polimer réteg magdba zarja (szolubilizdlja és védi),
valamint bomldsival egyidejileg Idereszti a hatdanyagot. A komplex
nanorendszerekre fluoreszcens festékmolekuldkat kapcsoltam, amelyek lehetdvé
teszik a hordozdok eloszlasdnak fluoreszeens mikroszkoppal toriénd vizsgalatit.

A hordozék $i0,/7rO, mag/héj kézéppontjdnak kifejlesztéséhez irodalomban
ismert eljardsokat haszndltam fel [1]. Az L-(—)-almasayv alapd lebomlé polimer réteg
kialakitdsahoz direkt kondenzdcids polimeriziciét végeztem [2]. A fluoreszcens
festék felkapcsoldsdra peptidkémidban haszndlatos cljdrdsokat alkalmaztam. A
mintdk morfolégiai jellemzése transzmisszids elektronmikroszkdépidval tortént.
Dinamikus fényszords méréshbdl kaptam informdcidt a részecskék  Atlagos
atmérdjérdl és méreteloszlasardl. Infravords és UV-ldthatd spektroszképidval
kovettem a szervetlen kozéppont és a szerves bevonat kialakulasat. A bevitt
batéanyag mennyiségének meghatirozisira €s a kioldddas sebességének tanuimi-
nyozasara tomegspektrometriat alkalmaztam.

Eredményeim alapjan a hatéanyag-leadds kinetikdja fligg a polimer-bevonat
Osszetételétdl, vagyis szabdlyozhatdé annak megfelelé megvalasztasaval, A
kifejlesztett gyogyszerhordozd nanorészecskéken jelenleg in virro és in vivo
dllatkisérletek zajlanak.

[11Kim }., Chang 8., Kim S., Kim K., Ceramics International 35, 1243-1247 (2009).
[2] Kajiyama T., Kobayashi H., Taguchi T., Saito H., Kamatsu Y., Katacka K., Tanaka
I, Mater. Sci. Fng. C 24, 815-819 (2004)
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Gemini tenzidek jelentdsége és tenziométeres mindsitése
EOR kutatasok szempontjabél

Tabajdi Réka, V. évf. vegyész

SZTE Természettndomanyi €s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Kirdly Zoltdn egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomdanyi Tanszék

A kdolajtelepeken az elsddleges miivelés folyamdn, amikor természetes
rétegenergidval torténik a termelés, a rétegben taldlhaté kéolaj 50-60%-a keriil
felszinre. A kdzetek pérusaiban visszamaradt kéolaj kihozataldt segitik a mésodlagos
miivelési technikik, melynek sordn giz- vagy vizbesajtolast alkalmaznak.

A kovetkezd lépcséfok a harmadlagos miivelds, amely mdr magas technikai
szinvonalat igényel. Ez torténhet gdz besajtoldssal, termikus moédszerekkel, vagy
kémiiai modszerekkel. Ezeket a fokozottan javitott milveleti eljarasokat nevezziik EOR
milveleteknek (Enhanced Oil Recovery). Ezen eljdrdsokkal 20-30%-kal nivelhetd a
koolaj kihozatal.

A kémiai eljardsok legjabb teriiletét képezik a tenzides technikdk, ezen beliil is egy
ijfajta tenzid csoport a gemini tenzidek, melyekben ketté vagy hirom hidrofil csoport
kapcsolédik a geometriailag jol meghatirozott hidroféb egységekhez. Példdul az alkil-
dodecil-benzol-szulfondt Jeffamin-sé (ABSJ), melyet a késGbbiekben vizsgdlunk.

Jelenleg a tanszéken a MOL Nyrt. megbizisabdl kutatnak az adott felhaszndlds
szempontjabsdl optimdlis tulajdonsdgd gemini tenzid, ill. tenzidkeverékek utin. Té
szempont szdmukra a kritikus micellaképzddési koncentrdcid (cmc) meghatdrozdsa.
Ezen feliil igen lényeges a kit kdzetébdl vett sima homokkdvon, ill. olajjal telitett
homokkovon végzett felszivdsi kisérletek, abol a tenzid nedvesitési képességét
vizsgaljuk.

Munk&dm sordn vizsgdltam az ABSJ gemini tenzid micellaképzédését desztillalt
vizben, szintetikus rétegvizben (meghatdrozott stly- és iondsszetételil elegy) és sziirt
algy6i rétegvizben Wilhelmy- lemez modszerrel. A felszivédasi képességeit is
megvizsgiltam mindhdrom vizben, valamint megmértem ezen tulajdonsdgainak a
hémérséklet és koncentrdcid fiiggését is, ezt a kisérlet sorozatot Washburn-médszerrel
végeztem el. Ezek utin a tenzid viszkozitdsanak javitdsa érdekében polimerrel
elegyitettiik, majd ezt a keveréket 1 éves hikezelésnek vetettiik ald, hogy a keverék
hdstabilitasard] is informdcidt kapjunk, €s minden hénapban megmértem a cmc és
feliileti fesziiltség véltozdst, ill. megvizsgdltam, hogy a felszivisi tulajdonsdgaiban
tortént e valtoz4s.
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Koromviraghél (Calendula officinalis L.} szuperkritikus
szén-dioxiddal extrahalt faradiol-észterek ciklodextrines
komplexalasanak vizsgalata

Baffi Balint, I1. évf. vegyészmémdok MSc
BME Vegyészmérndki ¢s Biomérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Simandi Béla egyetemi tandr
BME Kémiai és Kémyezeti Folyamatmémoki Tanszék

A koromvirdg egy széles korben haszndlt gybgyndvény, amelynek napjainkban
szdmos pozitiv élettani hatdst tulajdonitanak. Célul tiztem ki egy olyan eljards
kidolgozdsit, amely segitségével a koromvirdg triterpén gyulladasgatlé hatGanyagait
(faradiol-észterek, amelyek vizben wvald oldhatésdga csekély, ami korldtozza az
elérhetd in vivo koncentricidjukat, ezzel hatékonysdgukat) komplexdlni tudom
kiilonbizd  ciklodextrinekben. Muonkdmat megkiilénbézteti az  irodalomakban
ismertetett kiilonbozd komplexdldsi eljardsoktol, hogy nem cgy tiszta vegyiiletet
hasznéltam fel alapanyagként, hanem egy tsszetett ndvényi kivonatot, amely tébb sziz
vegyiiletet tartaimaz.

Az eddig lefrt kompexdldsi eljardsok mellett 1) moddszerrel is kisérieteztem,
amelynek lényege, hogy az extrahdlt kivonatot egy nagy fajlagos feliiletii hordozdra
viszem fel, €s ezen bocsatunk &4t szuperkritikus szén-dioxidot, amely az egyes
komponenscket ismét feloldja. A fluidumot ezutin egy ciklodextrines dgyra vezetem
rd, ahol a komponensek komplexet képeznek a ciklodextrinnel. A modszer elénye,
hogy a komplexet készen kapjuk, nem igényel utélagos kezelést. Hirom alapvetd
technolégia, azaz a légkori nyomdson vizes szuszpenzidban, illetve a szakaszos és
dinamikus reaktorokban szuperkritikus szén-dioxidos kdzegben torténé komp-
lexdldsnak hatékonysdgit Gsszehasonlitottam egymdssal, nagy hangstlyt fektetve a
ténylegesen komplexdlt és a csak adszorbedlt faradiol-észterek elkiilonitésére. A
kisérletek kiértékelése HPLC-s mérésekkel tortént.

Végiil az eredmények értékelésekor azt kaptam, hogy a szakaszos szuperkritikus
szén-dioxidos technolégia képes feliilmilni a dinamikus reaktoros médszert az dltalam
haszndlt koriilmények kozott, Orvendetes ugyanakkor, hogy a még az elterjedés
fazisdban 1évo, zold technoldgidnak tekinthetd szuperkritikus komplexilds ez esetben
hatékonyabbnak bizonyult a hagyvominyos szuszpenzids eljirdsndl. Megéllapitottam,
hogy a B-ciklodextrin képes 1000 ppm nagysigrendbe komplexet képezni a faradiol-
észlerekkel, mig a y-ciklodextrin az &ltalam haszndlt korillmények kdzott nem.
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Amilinfragmensek oldategyensiilyi vizsgilata

Divid Agpes, L évf. vegyész MSc
DE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr., Killay Csilla poszidoktor
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A 37 aminosavb6l felépiild amilin a hasnyalmirigyben keletkez6 hormon, melynek
bioldgiai szerepe a Ll tipusd cukorbetegséghez kapcesolhat6. A T tipusii cukorbetegség
sordn ugyanis a hasnydlmirigy Langerhans-szigeteiben a peptidldnc aggregdcidja
kovetkezik be, melynek mechanizmusa és oka eddig még nem ismert. Erdekes
azonban, hogy a patkiny amilinje nem mutat hajlamot ilyen plakkok képzésére. Az
emberbdl €s a patkdnybdl izoldlt amilin szekvencidja hat aminosavban tér el egymadstél.
Anpak  ellenére, hogy a patkdny-amilin peptidldnca nem tartalmaz olyan
horgonycsoportokat, amelyek eldsegitenék a réz(Ilion kotédését, mégis azt taldltak az
amilin 17-29 és a VRSSNN hexapeptid fragmens vizsgdlata sordn, hogy réz(Il)ion
jelenlétében bekovetkezik az amidnitrogének deprotondléddsa és koordindcidja. fgy
felvetddik a peptidben 16v8, poldris oldalldncd aminosavak (az arginin, a szerin és az
aszparagin) lehetséges szerepe.

Didkkor munkdm sordn ennek felderitésre egyrészt azt vizsgaltuk, milyen hatdssal
van a képzddd komplexek stabilitdsdra az, ha egy kérdéses oldallanchél tibb is jelen
van. Bzért vizsgaltuk a hdrom szerin oldallincot is tartalmazd triszerin ligandumot
kiilonbozd dtmenetifém-ionokkal. Mdsrészt azt is vizsgaltuk, hogy milyen hatdsa van a
kiilén{€le poldris oldallincok egyiittes jelenlétének. Ez utdbbit az amilin arginin-,
aszparagin-, €s szerinoldalldncot is tartalmazé fraginenseinek (VRSS, VRAA, VASS,
SSNN) komplexképzésén keresztill tanulmanyoztuk. Emellett célunk volt az
amilinfragmensek komplexképzését kvantitative és kvalitative is lefrni, {gy két
fiiggetlen madszerrel végiil stabilitdsi dllanddkat is tudtunk meg hatdrozni a réz(IDiont
megkotd fragmensek esetében.

Eredményeink arra engednek kovetkeztetni, hogy a poldris csoportok egyiittes
Jelenléte okozhatja a koordindciét, ezek hozzdjdruldsa azonban nem egyenlé mértéki.
A VRSS mutdnsainak vizsgdlata kapcsdn megéllapithattuk, hogy az arginin szerepe a
legkisebb. A VRSSNN hexapeptid fragmensének C-termindlis részét, az SSNN
tetrapeptidet tanulmédnyozva pedig felmeriilt az aszparagin és a szerin jelentSscbb
szerepe is a polipeptid rézmegkstdé képességében. Eredményeinkbél ezért ama
kivetkeztethetiink, hogy az SSNN szekvencia modellezheti az amilin fémmegkotd
helyét.
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Rikellenes [bisz-indazol-rutenat(1lI)]komplexek kélcsonhatdsanak
vizsgalata humain szérum albuminnal két6hely markerek segitségével

Domotor Orsolya, V. évfolyam gyogyszerész

SZTE Természettudomdanyi és Informatikai Kar

Témavezets: Dr. Enyedy Eva Anna egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A nem-platina alapu rdkellenes fémkomplexek -, —- r ="
koziil kiemelked$ jelentségiick a ruténium(IIl)- Q HN,"; 9 il
tartalmyi  [bisz-indazol-rutendt(ll)] komplexek | & i 5 A
(KP1019 és KP1339), melyek sikeresen tiljutottak [~ "Ei: Z>+”E:

G

szdmos klinikai fazis I vizsgélaton [1]. o \ N

Z—F—Z

Egy gyogyszer farmakokinetikdjit a szérum-
fehérjékkel, elsdsorban a legnagyobb koncentrd-
cidban jelenlévd humdn szérum albuminnal (HSA) xp1o1s KP1339
valé kolcstnhatéds is befolydsolja. A HSA a leg-
fontosabb nem specifikusan kotd szillitéfehérje a vérben. A H.A doménban
1év6 hidroféb kotbhelyén (,site 17} f6ként nagyméretli heterociklusos negativ
toltésii anyagok, mig a IIILA doménban 1évé kotdhelyen (,,site II”) jellemzden
kisméretli aromds karbonsavak kotddnek meg. A KP1019 komplex intravénas
beaddst kisvetden tobb mint 90%-ban albuminhoz kotédik. Ezért vizsgiltuk a
KP1019, &s a tdle csak ellenionban kiilonbozé KP1339 komplex HSA-hoz valo
kozvetlen kitddésének erbsségét és helyét elsbsorban spektrofluorimetridsan,
ugyanakkor ultrasziirés-UV és kapilldris elektroforézis modszereket is haszndl-
tunk kiegészitésként.

Kompeticids vizsgilatokat végeztiink dn. kotéhely marker anyagok (warfarin
és danzilglicin) bevondsdval. Mivel a HSA 4ltal széllitott egyik fontos endogén
vegyiilet a bilirubin, ezért vizsgaltuk a KP1019 és KP1339 komplexek vele vald
kompeticidjat is.

A fluorimetrids mérési médszer alkalmazhatsdga és az adatfeldolgozasi
lehetdségek dttekintéséhez egyszerlibb modellvegyiileteket is bevontunk a
vizsgéalatba, mint pl. az acetil-szalicilsav és a folsav.

[1] Hartinger, C.G., Jakupec, M.A., Zorbas-Seifrieda, S., Groessl, M., Egger, A.,
Berger, W., Zorbas, H., Dyson, P.J., Keppler, B.K., Chemistry & Biodiversity, 5,
2140-21535 (2008)
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Kéntartalmi ligandumok vanaditkomplexeinek egyensiilyi
vizsgalata

Fischer Gabrielia, I1. évf. kémia BSc
SZTE Természettudomdnyi €s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Jakusch Tamds egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A vilagon napjainkban 200 millié cukorbeteg él, a diabetes gy6gymoédjat, kezelési
lehetdségeit szdmos helyen kutatjdk. Vanddiumtartalmi komplexek antidiabetikus
hatdsuk révén potencidlis szdjon 4t bevehetd gyégyszerek a diabetes (ttord
kezelésében.

Szamos kéntartalmd bidentdt ligandum™ VO(IV) komplexeit mér részletesen
tanulmanyoztdk, vanaddtkomplexeinek kémidja azonban még nem ismert. TDK
munkdmhoz ezért vilasztottuk a tiomaltol (3-hidroxi-2-metil-4-tiopirdn) €és tdhp (3-
hidroxi-1,2-dimetil-4-tiopiridin} ligandumokat.

A ligandumokat, mivel kercskedelmi forgalomban nem voltak kaphatdak,
szintetizdltuk; a tiomaltolt maltolbdl és P,Ss, mig a tdhp-t a tiomaltol és metilamin
reakcidjaval allitottuk eld.

Ezen ligandumok V¥ — el alkotott

S N komplexeinek  egyensilydt pH-poien-
OH OH  ciometrifs & “'V-NMR spektroszképiai
I | ’ I mérésekkel vizsgiltuk meg. Mindkét e-
o N setben - még ligandumfelesleg esetén is — a

|

pH 6,5 - 9 tartomanyban csak a [VO,OHL]
Gsszetételi  monokomplexet  figyeltiink
tiomaltol tdhp meg. Bz a tény azért meglepd, mivel a
. maltol esetében — adott pH tartomanyban —

a biszkomplexek képzédése még 1:1 fém ligandum ardny mellett is kedvezményezeit.
Savas tartomédnyban egyik ligandum esetében sem sikeriilt egyensilyi vizsgélatokat
végezni, mivel csapadékképzodés kovetkezett be. A tiomaltol esetében a semleges
komplex, [VO,L] oligomerizdcigjdt valGszinfisitjik, mig a tiomaltol esetében a

feleslegben taldlhat6 ligandumot a fémion oxidélja.

[1] V. Monga, K. H. Thmpson, V. G. Yuen, V. Sharma, B. O. Patrick, J. H.
McNeill, C. Orvig, Inorg. Chem, 2003, 44, 2678-2688
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Vizoldhaté mangan-porfirin komplexek fotokémiai és fotofizikai
vizsgalata

Fodor Melinda Anna, I11. évf. kémia BSc
Pannon Egyetem, Mémdki Kar

Témavezetd: Dr. Horvath Otté egyetemi tanr
PE Kémia Intézet, Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

A porfirin-vegyiiletek és szdrmazékaik fontos szerepet jtszanak a ndvények &s
dllatok anyagcsere folyamataiban (hemoglobin, klorofill, citokrémok). A portirin-vazat
4 pirrol-gyhrdl atkofja, melyek metilidin-hidakon keresztiil kapcsolddnak egymashoz. E
konjugdlt kotésrendszert tartalmazdé vdznak koszénhetden a porfirin-szdrmazékokat —
tobbek kozott - fényérzékenyitéként illetve foto- &€s termikus katalizatorként
alkalmazzik.

A mangidn vegyiileteiben egyediildlldan széles tartomdnyban képes véltoztatni
oxiddcids dllapotdt. Tobb mangdn-komplex mind oxidiciés, mind redukcids
folyamatokban alkalmazhaté katalizdtorként. A mangén +2-es oxiddcids dllapotban a
legstabilabb termodinamikailag, illetve a természetben eloforduld vegylileteiben is
tobbnyire ilyen oxidédcids édllapotd. Az dltalam vizsgilt mangin-porfirin esetében
azonban a +3-as oxiddciés dllapotot stabilizdlja a négyfogt porfirin ligandum.

Munkim célja olyan reduktiv fotokatalitikus vizes rendszer létrehozdsa volt,
melyben a katalizitor mangén-porfirin. Enonek érdekében elGéllitottam &€s vizsgiltam
anionos és kationos mangin({IID)-porfirin komplexeket. Fotofizikai tulajdonsdgaik
vizsgilata mellett, a kationos mangan(lI1}-5,10,15,20-tetrakisz(1-metilpiridinium-4-il}-
porfirin fotoredoxi 4talakuldsat is sikeriilt megvaldsftani mangin(Il)-porfirinné
megfelelé rtedukfiv kiolté jelenlétében, lithatd fény hatdsdra. Folytonos ¢&s
id6felbontdsos emisszids wvizsgdlatokkal kimutattuk, hogy a mangin{Ill)-komplex
gerjesztett dllapota statikus kioltds révén reagdl, s az igy megjelend révid élettartami
koztitermék tranziens elnvelési szinképét 1ézer villanéfény fotolizissel deiektdltuk. A
képzddott mangan(H)-komplex uvgyancsak fotoakfivnak bizonyult, gerjesztése a
porfirin ligandum bomidsat idézte eld, mely folyamat oxidativ kioltd jelenlétében
visszaszorult, s helyette elektrondtadds kovetkezett be a mangin(Il) centrumrél, igy
visszanyertiik a kiinduldsi mangdn(ITI)-komplexet, és a fotoredoxi ciklus kezddott
elblrésl, s mindaddig mikodstt, mig elegendd reduktiv kioltd volt a rendszerben.

Tovabbi vizsgdlataink célja az oxidativ kioltdra kdzvetitett elektron hasznositasaval
hidrogén fejlesztédse vizbél, mely révén megvalosithatd a mnapenergia lithaté és
ibolydntdli tartomanyba esé sugdrzasdnak A4talakitdsa &s tdroldsa kimyezetbarat
iizemanyag formdjdban.
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Egy rendkiviil stabilis makrociklusos tallium(IiI) komplex, a
[TIDOTAY
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Témavezetd:  Dr. Toth Imre egyetemi tandr
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A munka sordn a TI(DOTA) komplex egyensilyi dllandéjat mértiik kompeticids
médszerrel, Br és CN segédligandumokkal UV-VIS spektrofotometria és *°T1 NMR
modszerekkel. A komplex nagy stabilitdsa miatt a DOTA ligandum kiszorit4sdt csak
erélyes koriilmények kozt sikeriilt elémi, ahhoz nagy feleslegben alkalmazott bromid
ion €s erGsen savas kozeg volt sziikséges. A makrociklusos komplex lasst képzédési-
€s disszocidcids reakci6i miatt az egyensiily bedlldsdra hosszd idét kellett varni.

A bromidionok erdsen savas kozegben képesek kiszoritani a DOTA-t, a reakcié
lassd, 1-2 hét alatt keriil egyensilyba a rendszer. A fotometrids mérésekbdl 1gK ~ 60
stabilitdsi dlland6 szdmolhatd, ami t6bb mint 20 nagysigrenddel nagyobb a Tledta
komplex dllandGjandl (1gK = 37). Eltéré tulajdonsig az is, hogy a TI(DOTA)
rendszerben nem mutathaté ki vegyeskomplexek képzidése sem OH, sem Br™ ionnal.
Ez arra utal, hogy a torzskomplexben nincs koordinalt vizmolekula.

A cianidionokkal végzett mérések aldtdmasztjdk a nagy 1gK értéket, ezzel a
segédligandummal nem szorithaté ki a DOTA. Ugyanakkor Iigos kbzegben
Ti(DOTA)(CN)z’vegyeskomplex képzodik. A folyamatban valészinileg a DOTA
egyik karboxilat-csoportja vélik szabaddd. A TIDOTA)CN)” vegyeskomplex
stabilitdsi éllandGja (K ~ 8), ez kb. nyolc nagysdgrenddel kisebb, mint a megfelels
Tl(edta)(CN) > vegyeskomplexé (K = 10>7).

Megdllapitottuk, hogy a T(II) - DOTA — X" rendszerekben (ahol X = CN, Br vagy
acetdt) pH > 5 esetében a TI(DOTA) komplex képzddése viszonylag gyors, a rendszer
percek alatt eléri az egyensiilyt. Ezt tudva, oldatban egyszerien elddllithaté a
makrocikluos vegyiifet,

Elfallitottunk szil&rd NaTH{DOTA)-t tobb tton is elfogadhatd kitermeléssel, a
rontgendiffrakcids szerkezet-meghatdrozds még nem fejezédott be.
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A [Ru(n’-p-cimol)(H,0);]** kilcsonhatdsa citrationnal

Hiise Ddnmiel, 1. évf. vegyészmémik BSc
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Témavezetd: Dr. Buglyo Péter egyetemi docens
DE TEK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Jelenleg intenziv kutatis folyik olyan gyodgyszerek kifejlesztésére, melyek
hatdsosan alkalmazhaték daganatos betegségek kezelésére. Ezek kouzil egy fontos
teriiletet jelenthetnek az d4tmenetifém komplexek alkalmazdsai; egyes Ru(lll)
vegyiiletek mar a klinikai kiprbalds 1. fazissban vannak. Ujabb kutatdsok keretében
fémorganikus Ru(Il} komplexeket vizsgdlnak. Ezek a vegyiiletek a szervezetbe bejutva
szdmos kis és nagy biomolekuldval léphetnek kélcsonhatasba.

A citromsav is egy ilyen jelentds kelatlépzo kismolekula a szervezetben, ezért
munkim sordn a potencidlisan rdkellenes hatdsd félszendvics ruténium(Il) komplexek
disszociacidja sordn képz&dd [Ru(’n‘S—p—cimol)(HZO)3]2+ kolcsonhatasat vizsgdltam
citrationnal. A rendszer minél alaposabb megismerése végett a [Ru("q(’—pmcimol)
(H;0)s]** — citrat rendszert szilard és oldatfazisban egyarant vizsgdltam kiilonféle
modszerekkel. Szildrd fazisban rOntgendiffrakcids szerkezetvizsgélati mddszert
alkalmaztunk, mig oldatfizisban pH-potenciometrids, 'H-NMR és ESI-MS méréseket
végeztiink.

A pH-potenciometrids mérésck eredményeit kiértékelve meghatiroztuk a [Ru(m°’-p-
cimol)]**~ citrdt rendszerben képzédé komplexek osszetételét és stabilitdsi szorzat
értékeiket. A kapott modell hiromféle, 1:1 Osszetételll, de eltérd protondltsagi
részecske keletkezdsét tdmasztja ald. A savas pH-n kialakuld [MAH] Osszetételii
komplexnél (COO°, COO7) koordinaciét feltételeziink. Ebb6l alakul ki a harmadik
karboxilcsoport deprotondléddsdval az [MA] részecske, amelynél (COO", COQ,
COO) kotésméd valésziniisithetd, Az [MAH,]* az alkoholos hidroxilcsoport
deprotondldddsdval jon létre, ami egy (COO, COO, O) koordindcigji komplexet
eredményez. Errdl a részecskérdl azt dllapitottuk meg, hogy stabil és pH ~ 10-ig a
fémion jelentésebb hidrolizisét is meggétolja vizes oldatokban. A "H-NMR é&s ESI-MS
vizsgalatok eredményei is aldtdmasztottik a pH-potenciometrids modellt.

A fémion és a citrdtion reakcidjdban képz6d6 szilard, 1:1 dsszetétellil komplexbdl
sikeriilt egykristilyt noOveszteniink és szerkezetét rontgendiffrakcids médszerrel
meghatdroznunk. A semleges molekvldban a ligandum (COO°, COO, OH)
donoratomokon  keresztiil koordindlédik, mikézben a harmadik karboxilcsoport
protonalt formdban van jelen.
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A vanadai(V)-dhp komplexek egyenstlyi vizsgilata
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Az elmilt évtizedekben a vanidiumvegyiiletek inzulinutdnzé tulajdonsdgit
szamos kutatécsoport vizsgalta. Bér a hatdsmechanizmus nem ismert, a
vanddiumnak elsGsorban a +4-es és a +5-3s oxidacids allapoti komplexeirdl
feltételezhetd, hogy alkalmazhatGak lesznek szdjon 4t szedhetd gyégyszerként a
jovbben. A komplexekben a vanddium az aktiv rész, a ligandum csak hordozé
szerepet lat el, tdbbek kozott valésziniisithetben segiti a felszivéddst. A
ligandumok koziil a bidentit vegyiileteket vizsgdltdk nagy szdmban, mint
példdul a mattolt, az etilmaltolt vagy a dhp-t (1,2-dimetil-3-hidroxi-4(1H)-
piridinon), a koordinativ kétés a vanddium és az egyszeresen deprotonilt
ligandum oxigénjei kozott jon létre.

Mind a vanddium(IV)- [1] mind a vanadat(V)-dhp [2],[3]
egyensilyl rendszercket részletesen vizsgaltdk, ennck
ellenére az utébbi két kozleményben azonban pl. hibdsan
szamolt litszélagos stabilitdsi 4dllandékat kozoltek a
vanadat(V)-dhp komplexekre, €s szdmos esetben az V-
NMR spektrumokon megjelend csticsokat sem azonositottdk.

A pH-potenciometrids titrdldsok mellett >'V-NMR spekt-

dhg roszképiai médszert hasznéltunk az egyensily kovetésére. A
vizsgdlt oldatokban a domindns részecskék a kovetkezd
mono- €és biszkomplexek voltak: [VO,OH(dhp)], VO, (dhp)(H20),, illetve
[VOq(dhp).], VO(OH)(dhp),, és [VO(dhp),]", melycknek mindkét médszerrel
meghatdroztuk a stabilitdsi dllanddit. Sikeriilt azonositani j részecskéket is,
harom dimert, pl. a {(VOa(dhp)),(OH)]" Osszetételiit, egy trimert, valamint egy
[V(OH)(dhp)s]* szerkezetfi triszkomplexet is a savas pH-tartomédnyban, A
[VOy(dhp),]  kdliumsdjabsl egykristdlyt is novesztettiink, szerkezetét
rontgendiffrakciés méréssel hatdroztak meg.

[1]1P. Bugiyd, T. Kiss, E. Kiss, D. Sanna, E. Garribba, G, Micera, J. Chem. Soc.,
Dalton Trans., 2002, 2275-2282

[ZIM. M. C. A. Castro, F. Avecilla, C. F. G. C. Geraldes, B. de Castro, M. Rangel,
Inorg. Chim. Acta, 2003, 356, 142-154

[31F. Avecilla, C. F. G. C. Geraides, M. M. C. A. Castro, Eur. J. Inorg. Chem., 2001,
3135-3142
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Hidroxil-amin alapu ligandumok Mo(VI)- és U(VI)-komplexeinek
egyensilyi vizsgalata
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Témavezetd:  Dr. Jakosch Tamas egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az SZTE TTIK Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszéke és a gorog University of
Toannina-val valé egyiittmiikisdés keretein beliil vizsgdltdk a két hidroxil-amin alapd
ligandum vanaddtkomplexeit. A két vegyiilet komplexkémiai visclkedése rendkiviil
hasonlatos, mindkettd a pH 2-12 tartomdnyban nagy hidrolitikus stabilitdssal
rendelkezd komplexeket alkot (O, N, O) tridentdt tipust koordinacioval, mely két
deprotondlt hidroxil-amin-Q-atom &s a kézbens triazin-N-atom révén valésul meg.

Munkédm sordn a VO, ionhoz hasonléan dioxido kationos formdban is 1étezd, bar
ckkor kétpozitiv toliésh Mo(VI)- és U(VD-ionok az dbrdn lathaté ligandumokkal
alkotott komplexeinek vizes oldatbeli egyensilyi viszonyait vizsgdltuk. Harom mod-
szert alkalmaztunk; pH-potenciometrigt, UV-VIS spektroszképidt valamint 'H-NMR
spekiroszképidt. Meghatdroztuk a képzodé komplexck Osszetételét, és stabilitdsi

dllanddit,
HiC ~OH

X X
N| N _ I\i X\
HsC )\ )\ ~CHz  HiC~ /I\ fl\ ~CHg
Ny 1Ny
OH CH OH OH
A két ligandum: a Hythy és 2 Hbhy

A Mo(VI) ionokkal kizirélag a pH 2-6 tartominyban képzdédik a vanadamaél
megfligyelt (O, N, O) tridentét tipusd koordiniciéval rendelkezé monokoniplex, amely
a Hbhy esetében valdsziniileg az oldallincok kolcsénhatdsa miatt dimerizalodik.

Az U(VT) esetében nemcsak mono-, de a bidentat tipusd koordindcio kovetkeztében
biszkomplexek is létrejonnek, melyek protondltsdgi dllapota rendkiviili tdg hatdrok
ko6zott valtozhat.

A V(V) ionnal ellentétben ligandumok analitikai alkalmazési lehetéségei Mo(VI)-
és U(VI)-ionokkal korldtozottak.
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Neodimiumion sikon kiviili porfirin-komplexének képzédése,
fotofizikai és fotokémiai vizsgdlata vizes kézegben
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Témavezetbk: Dr. Valicsek Zsolt egyetemi adjunktus
Dr. Horvith Otté intézetvezetd egyetemi tandr
PE Kémia Intézet, Altaldnos és Szervetlen Kémia Intézeti Tanszék

A Nap sugdrzé energigjat a fotoszintézis sordn porfirin-szdrmazékok kotik meg &s
bhaszndljdk fel oxigén és szerves anyagok elédllitdsdban. A porfirin dsszetett vegyiilet,
amelyben négy pirrolt kapcsolnak ossze metilidin-hidak, {gy kialakitva egy gyliriis
molekuldt konjugdlt 7-elektronrendszerrel. Kozépséd iiregébe a négy nitrogénhez
fémionok koordinédlédhatnak. A természetben leggyakrabban vas- és magnéziumion
fordul eld kdzponti atomként.

Emellett kutatdsok indultak olyan fémionok kérében, mint a lantanoiddk, melyek
nagyobb méretiik kovetkeztében nem tudnak beilleszkedni a gyiiriibe, ezért arra
Jréatilnek” SAT (sitting-atop™) vagy sikon-kiviili komplexet képezve. Ebbdl az
egyszerii szerkezethdi a ligandum torzuldsa és a fémion magas koordindciés szima
révén tObbmagvi szendvicsszerkezetek alakuthatnak ki. Emellett a lantanoida-
kontrakcid még lehetGséget kindl a fémion pozici6jinak hangoldsdra a ligandumhoz
képest, s a kiilonbozé jellemz8k ebbél ad6dé véltozdsinak vizsgalatira.

A SAT komplexekben fény hatdsdra tSlidsszepardcié valésul meg, és a redukalt
fémion nem képes komplexben maradni, gy az oldatba erbs redukdlé dgensként
keriilve olyan reakcidkat inicidlhat, melyek normdl koriilmények kozétt nem
jdtszédndnak le. igy ezen metailo-porfirinek katalizdtorként is alkalmazhaték, mert
megfeleld regenerdldszerrel a kialakul$ porfiringyék is visszaalakithato.

Kutatdsaim sordn neodimium-komplexekkel foglalkoztam, és ezen eredményeket
vetettemn dssze a kordbbi, cériumionnal végzett kisérleteim tapasztalataival. A komplex
kialakuldsdnak kinetikdjit két hémérsékleten és két kiilonbozé kozegben vizsgaltam,
melyek pufferdl6 - ionerSsség-szabdlyozé szerepiik mellett a metallo-porfirin
kialakuldsat, illetve a fémion oligomerizaciés hajlamat is befolydsoljdk. A komplex
kialakulasa spektrofotometridsan kivethetd. Az elnyelési szinképek véltozdsat figyelve
informéci6t kapunk a folyamatos koncentriciGeloszlds-véltozdsrél, igy nyomon
kovethetd a folyamatos 4talakulds, és szdmolhaté a komplex stabilitésa, képzddeésének
sebességi  dllandGja. A fotofizikai €s fotokémiai kisérletek kovetése is
spekirofotometridsan térténik, igy megfigyelbetd a fém-porfirin fénykisugarzdsa,
illetve fotoinduk4lt disszocidcidja és gyliriiszakaddsa .

167




XXX, Jubilenmi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KRDK-11
Toxikus fémionck eltdvolitisiban potencialisan felhasznalhaté
dodekapeptid kilcsonhatisa higany(Il)ionokkal
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A kirnyezetiinkbe keriild toxikus fémionok eltdvolitdsinak egy igéretes, 4j
lehetésége a szennyezett teriiletek bioremedidciGja, amely olyan mikroorganizmusok
{baktériumok, gombdk) alkalmazdsin alapul, melyek bioszorpcidval vagy egyéb
moédon kivonjdk a szennyezett talajokb6l vagy vizekbél a fémionokat. Ha egy adott
fémkotd fehérje génjének bakiériumba juttatdsdval a fehérje tiltenmelését biztositjuk,
az megnovelheti a sejt toxikus fémion(ok)al szembeni tlréképességét, illetve
elésegitheti a fémion(ok) akkumulicidjdt a sejtben [1]. A munkink célkitlizése
higany(IT)ionok megkotésére alkalmas révid oligopeptid(ek) tervezése/elddllitdsa és a
fémionnal valé kolcsénhatasdnak. jellemzése, illetve az ezen peptidszekvencia(k)
biokémiai dton val tiltermeltetése baktériumokban fuzids fehérjék formdjaban.
Utébbi célunk a vizsgalt peptidszekvencidt kédol6é gén DNS hordozéba (vektor) valo
beépitése ¢s baktériumba juttatdsa révén valdsithaté meg.

Egy. a MeR fémionszabdlyzd  pp _ oepGDQGSDCPI  V cholerae CueR

fehérjék csaladjaba tartozd, CueR PS — SCPGDOGSDCSI
fehérje fémionkots szakaszdnak [2] ==Ll 2 A tervezett
HS = SCHGDQGSDCSI mutans

alapjdn megterveztiik az 4brdn be-
mutatott négy szekvencidt és ¢l HP = SCHGDQGSDCPI szekvenciak
allitottuk a PS ligandumot.

Vizsgélataink (pH-metria, UV-, SRCD, ESI-MS, NMR- és PAC spektroszkdpia)
eredményei a Hg’'-ion és a peptid kozotti rendkiviil erés kolcsonhatdst mutattdk, a
komplexképzddés méar pH 2 alatt teljes mértékben végbemegy. A ligandum Hg™-
kotésének erdsségét ligandum-kompeticiés vizsgalatokkal (jodidionok segitségével},
UV-spektroszkdpia alkalmazasdval jellemeztiik. A PS szekvencia bakt¢riumokkal valo
tiltermeltetése GST-fiiziés fehérje formajdban torténik.

[1] M. Mejdre, L. Biilow, Trends Biotechnol., 19 (2), 67-73 (2001)
[2] A. Changela, K. Chen, Y. Xue, J. Holschen, C.E. Outten, T.V. O’Halloran, A.
Mondragén, Science, 301, 1383-1387 (2003)
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SZTE TTIK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A vizes oldatokban képz6dé komplexek stabilitisi dllandéjdnak egyik lehetséges
meghatdrozdsi mddja az oldat €s egy vele egyensiilyban 1év6 szildrd kristilyos anyag
vizsgélatin alapul. Ila a szilardfdzis osszetételét ismerjiik, és az oldatfizis egyenstlyi
koncentricidjat mind komplexképzé ligandum jelenlétében, mind ligandummentes
rendszerben meghatdrozzuk, akkor a koncentracidkiilénbségekbdl az oldatban 1évé
komplexek &sszetétele és egyensiilyi allanddja kiszdmfithatd.

Munkdnk sordn el8szdr hazilag egy olyan oldhatdsag meghatdrozasdra alkalmas
berendezést terveztiink, épiiettiink és teszteltiink, amelyben (i) a hémérsékletet nagy
pontossdggal dlland6 (x 0.01 °C), és széles tartominyban (5 — 80 °C) szabalyozhat6;
(ii) parhuzamosan 15 oldat szabdlyozoit sebességil (lassii) kevertetése lehetséges, €s
(iii) agressziv (pl. erdsen ligos vagy korroziv) reakcidelegyek vizsgalatira is alkalmas.
A berendezds teszteléséhez a tajékozddd meéréseket Ca(OOC), HyO-val végezték el.
Ennek folytatisaként didkkari munkdm sorédn elészor Ca(OH), egyensiilyi oldhatésagat
hatdroztam meg 25.00 £ 0.01 °C-on, 0.5 M — 3 M koncentracidji NaOH-oldatokban. A
szildrd fazis Osszetételét XRD mérésekkel eliendriztem és megéllapftottam, hogy az
dltalonk alkalmazott reakcidkédriilmények kozott az oldatok Ca(OH);-dal (s nem az
eredetileg az oldathoz adott, kihevitett CaO-dal illetve a még elvben lehetséges, de ki
nem mutathaté CaCQOs-tal) keriilnek egyensilyba. Az oldatok Ca(IT)-tartalmdt TCP-
AES modszerrel hatdroztuk meg, amibdl kiszamftottuk a Ca(OH), egyensilyi
oldhatdsdgat £€s megallapitotink, hogy az dltalunk kapott £s mdsok éltal az irodalomban
kozolt adatok (Powder Technology, 123, 2002, 33) kozitt sziszfematikus eltérés
mutathaté ki. Az oldhatésdg [OH7] fiigegdse alapjdn meghatdroztuk a Ca(OH),
oldhatdsdgi szorzatdt és a CaOH" hidroxokomplex képz6dési dllandéjat is, amelyek jé
egyezést mutattak fiiggetlen irodalmi adatokkal. Végiil elSkisérleteket folytattunk
néhiny, a cementgydrtdsban haszndlatos cukor-karboxildt tipusd Hgandum Idgos
kozegben képzddd Ca(ll) komplexe stabilitdsi 4llanddjdnak meghatarozasara is.
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Hisztidintartalma peptidek és fémkomplexeik a mikrodllandék
tiikkrében

Toth Eszter, IT1. kémia BSc
SZTE Temészettudoményi és Informatikai Kar

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

A természetes fehériék és fémionok rendszereinek oldategyensilyi vizsgdlata
szamos gyakorlati akaddlyba {itkézik. Eldéllitdisuk vagy izoldlisuk természetes
rendszerekbdl nehézkes, nagy molekulatomegiik miatt csak kis moldris koncentraci6ji
oldatok készitheték. A protondlhatd, illetve fémionok megkdtésére alkalmas amino-
savak nagy szdma pedig a mérési eredmények kiérickelését bonyoelitja meg. Ezen okok
riatt a kisebb méretii oligopeptideket eldszeretettel alkalmazzdk a metalloproteinek és
metalloenzimek termodinamikai, szerkezeti és funkciondlis modellezésére.

A hisztidin szdmos fehérje fémionkét6 helyén megtaldlhatd. E fehérjék modellezése
hisztidintartalmd peptidek €s fémionok kdlestnhatdsdn keresztiil lehetdséget teremtett
arra, hogy jobban megértsiik pl. olyan neurodegenerativ betegségek kialakuldsat mint a
pron betegségek vagy az Alzheimer-kor, de enzimek mesterséges modelljei is
elééllithatdk (pl. Cu,Zn-SOD és egyéb redoxi, illetve nukledz enzimek). |

A peptidek vizsgdlata sordn szintén szdmos probléma meriilhet fel. Egyrészt a
fémion-indukalta amid-deprotondlddas (réz(ll)), mdsrészt a fémionok hidrolizise
(cink(D) is gyakori a peptidek jelenlétében, mig a fehérjék fémkomplexeire e
folyamatok nem jellemzdek. Tobb hisztidint tartalmazd, alkalmasan megvilasziott
szekvencidgji peptidekkel ez elkeriilhetd, dm itt a donorcsoportok nagy szdma miatt
szinte minden esetben kotési izomerek kialakuldsdval kell szdmolni, ami miatt a mérési
eredmények molekularis szinten 16rténé értelmezése komoly kihivdst jelent. Az
irodalomban t8bbszdr is el6fordul, hogy a peptidek, illetve a komplexek makrosz-
kopikus protondlodasi dllandok  értékei, illetve ezek Osszehasonlitdsa alapjan
kovetkeztetéseket vonnak le a komplexek kotésmddjara nézve. A makrodllanddk
azonban nem rendelhetdk adott funkcids csoport protondlédasi folyamatihoz, mikro-
dllandekat pedig csak a legegyszeriibb esetekben tudunk meghatdrozni. A fentiekbdl
kiindulva egyszeriisitett mddszerrel szdmolt 4 tipusid dllandét vezettiink be, és vizs-
géltuk meg alkalmazhat6sigit nagyszdmu irodalmi adatra. Egy mdr ismert rendszer
esetében pH metria, cirkuldris dikroizmus €s ESR spektroszképia alkalmazdsival
egyértelmil kerestimk az izomerek képzddésére, és megkiséreltiik azok egyensilyi
viszonyait meghatdrozni.
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Klérpropilezett szilikagélen kovalens kitéssel immobilizilt Co*'-
védett aminosav komplexek szintézise és szerkezetvizsgilata

Varga Gabor, I11. évf. kémia BSc
SZTE Szerves Kémia Tanszék

Témavezetd: Dr. Kiss T. Jinos egyetemi docens
SZTE Szerves Kémia Tanszék

Munkam célja olyan komplexek el6éllitdsa volt, amelyek aktivitdsa és szelektivitdsa
osszevethet6 a fémion kofaktort tartalmazé elektrontranszfer sajétsigi enzimekével,
azonban szélesebb hémérséklet- és pH tartomdnyban is haszndlhaték. Fontos
szempont, hogy a katalizdtor visszanyerhet6 €s tSbbszor felhaszndlhaté legyen. A
megoldést a komplexek szilard feliilethez kotése jelentheti.

Munkéam sordn kobalt-védett aminosav komplexeket rogzitettem kovalens kétéssel,
modositott szilikagélen. A szilikagél, mint hordozé a fehérjeviz utdnzdsédra is szolgil
[1]. Eldszér a megfelelden védett aminosavakat kitéitem a feliiletre. A reakcidk az N-
védett aminosavak esetén észterképzbdéssel, a C-védetteknél pedig N-alkilezéshez
hasonlo folyamattal mentek végbe. Az aminosavak feliiletre kotését kdvetben a
fémion-aminosav komplexek kialakitdsit végeztem el, ligandumban szegény (csak
feliileten koOtOtt aminosav-szdrmazékok vehetiek részt a komplexképzddésben) és
ligandumban gazdag (2 szintéziselegy tartalmazott felilletre nem kéttt aminosav-
szdrmazdékokat is) kbriiimények kizétt.

A szintézisen kiviil feladatom volt a létrehozott rendszerek szerkezetvizsgdlata is.
Ezen célra a komplexeket az infravirds spektroszkdpia modszerével vizsgaltam, diffiz
reflexios méréstechnikdval. A spektrumokat elemeztem, a megfeleld felileten nem
kotott védett aminosavak szinképeivel osszehasonlitottam, és {gy valdsziniisitettem az
adott koordindciés szférdt. Az IR spektroszképiai vizsgdlatok azt mutattdk, hogy a
fémion-aminosav komplexek elédilitisa minden esetben sikeres volt.

Feladatom volt még a kialakitott komplexek szuperoxid dizmutdiz (SOD)-
aktivitdsanak vizsgdlata is, emre a Fridovich-Beauchamp tesztreakciét haszndltam, a
reakciot UV-VIS spektrofotométerrel kovettem. Minden szintetizdlt anyag mutatott
SOD aktivitast. Némelyik egészen kiemelkedSt, reményt nydjtva arra, hogy
alkalmazhat6 lesz egyéb, példaul finomkermikilidkat eldallitasat célz6 elektrontranszfer
reakciOkban, az enzimreakeidkndl szigonibb koriilmények (szerves oldészer, magasabb
hémérséklet, atmoszféranil nagyobb nyomads) kdzoit is.

[1]J. Kirby, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. , 35 (1996) 706
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Az antitumor hatasi Triapin és szarmazékainak atmenetifém-
ionokkal képzett komplexeinek dsszehasonlitoé oldategyensiilyi
vizsgalata

Zsigo Eva, 11 évf. vegyész MSc

SZTE Természettudomdinyi és Informatikai Kar

Témavezets: Dr. Enyedy Eva Anna egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A klinikai fdzis II-ben 1év6 rakellenes hatast a-N-heterociklusos tioszemikarbazon
(TSK) kemoterapids gyogyszermolekula, a Triapin és két N-terminalisan dimetildit
szdrmazéka (PTSC, APTSC) kélcsonhatdsat vizsgdliuk réz(I), cink(I) €s wvas(Il)-
ionokkal vizes fazisban. A hioldgiai aktivitds alapja a ribonukleotid reduktiz enzim
inhibicidja és nemcsak a ligandumok, hanem azok fémkomplexei is hatdsosak, Az o-
N-heterociklusos TSK vegyiiletek fémkomplexeikben elsGsorban haromfogd ligan-
dumként (N,N,S") donoratomokon keresztiil koordindlédnak.

A ligandumok deprotonélédisi folyamatait és kétértékdi dtmenetifém-ionokkal (Cu,
Zn, Fe) vald komplexképzését pH-potenciometrids, UV-ldthaté spektrofotometrids,
ESR, 'H NMR és ESI-MS médszerekkel kovettiik nyomon 30% dmso/viz elegyben.
Meghatiroztuk a savi disszocidcids dllandékat és a kiilonbéz6 protondltsigi foki ré-
szecskékhez (ILL', HL; L) tartozé egyedi UV-14thaté spektrumokat, valamint a kép-

Legfontosabb eredményeink:

Mono- (IMLHJ”, [ML]*, [ML(OH)], [ML(OH),]) és bisz-ligandum ([ML,H]",
IML,], [ML,(OH)]) komplexek képzddnek a vizsgdlt rendszerekben. A Cu(Il} esetén
egy kétmagvi [Cul;]" Gsszetételll részecske képzddését is sikeriilt igazolnunk az ESI-
MS és ESR mérések alapjdn. A dimetil szdrmazékok hatdsosabb fémmegkétok, mint az
alap Triapin molekula. Mindhdrom ligandum a cinkionnal képzi a legkisebb stabilitasd
komplexeket, mig a vas(lI)-komplexek stabilitdsa valamivel meghaladja a rézkomp-
lexek stabilitasat.

szdmoltunk, melyek alapjin megdllapitottuk, bogy a fizioclégids pH tartomdnyban a
cink(I)-, és vas(Il}ionokkal elsdsorban a semleges bisz-ligandum [ML,] komplexek,
mig a réz(Il) esetén a [Cuyl.;]" komplex képzddése a kedvezményezett. Ugyanakkor a
bioldgiailag aktiv koncentricidtartoményban (UM) jelentds a mone komplexek
jelenléte is.
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Z VI tartalmi rendszerek remediiciés hasznositasai

Antal Péter, II évfolyam, biolégus MSc
SZTE Természettudomdnyi €s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Kesseri Péter osztilyvezetd
Bay Zoltdn Alkalmazott Kutatdsi Kézalapitvany Biotechnoldgiai Intézet

Az in situ abiotikus remedidcios eljardsok egyre terjedd mddja a zérd valent vas
(ZVI) barrier zéndkban tortiénd alkalmazisa. A ZVI technoldgia reduktiv erejének
fokozasara alapuld djszerii eljardsokban nano méretii zero valent vas szuszpenzidkat
hasznélnak (NZVD, bér a technoldgia kisltséges és fokozott reduktivitdsa miatt toxikus
az €16 kornyezetre.

A feliiletndvelés egy masik lehetséges mddja ZVI gélek alkalmazdsa. Munkdm
sordn az altalunk kifejlesztett specidlis vasgélek (ZVIG) reduktiv hatékonysdgit
vizsgdltam killonbdz6 abiotikus és biotikus tesztrendszerekben. A ZVIG technoldgia
redukifv képességét kezdetben abiotikus nitrit redukcival vizsgiltuk., A gél
feliiletmoveld hatdsdnak koszénhetben az oldatban jelenlévd 113 mg/l-nyi nitrat-N 18,8
%-a NH3-N-né alakult, mig azonos mennyiségli ZVI-t tartalmazé kontroll
rendszerekben (nativ vas és vaspor) a redukcié csak 0,1 és 1,2 %-osnak volt mérhetd
48 6ra alatt. A nitrdt redukciés képesség nyomon kivetését oszlopreaktorokkal is
elvégeztiik, mely sordn az alkalmazott vasgélek és vaspor redukcids profiljainak
eltérését tapasztaltuk.

Mivel a ZVI eljardsokat féleg halogénezett szennyezdanyagok drtalmatlanitisara
hasznaljdk, vizsgdltuk a ZVIG reduktiv hatékonysagit kiilonféle kldrozott
szénvegyiiletek degradicidjaval kapcsolatban abiotikus €s biolGgiai rendszerckben. A
legnagyobb katalitikus aktivitdst mutaté ZVIG rendszer az oldatban jelen 1évd
metolaklér (8,4 mg/l) 94 %-ardl volt képes a halogént a GC-ECD mérés eredményei
alapjan levilasztani 24 éra alatt. Az emlitett metolaklér mellett szintén vizsgdliuk a
ZVIG atrazinra €s triklér-eténre gyakorolt hatdsat is.

A ZVI rendszerek alkalmazhatésidga szempontjabdl kiemelkedden fontos annak
vizsgilata, hogy hogyan befolydsoljdk a mikrobidlis €letkdzisségeket. Ennek
érdekében mikrokozmosz rendszerekben vizsgiltuk a ZVIG CO, termelésre és
bakteridlis populicidra gyakorolt hatdsat.

A ZVIG rendszerek az abiotikus kisérletek sordn bizonyitottdk a fokozott reduktiv
erejiiket, mikdzben a vizsgdlt mikrofidrdkra nem fejtettek ki toxikus hatast. Mindez
kiviloan megalapozza alkalmazhatésagukat késtbbi bioremedidcios eljirdsok soran.
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A beltéri aeroszol jellemzése egy egyetemi eléadéteremben

Dosztaly Katinka, I évf. vegyész MSc
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezeté: Dr. Salma Imre egyetemi tandr
ELTE TTK Analitikai Kémiai Tanszék

Dolgozatomban az ELTE TTK Ortvay-eldadéteremben 16v5, beltéri aeroszol
vizsgdlatdval €s kapcsolatrendszerének felderitésével foglalkoztam. 2010. aprilis 8. és
15. kozott, a szorgalmi idészakban nagy idéfelbontisi méréseket végeztiink on-line
miiszerekkel a PM,, méretfrakciGji aeroszol tvmegkoncentricidja, a részecskeszam &s
meéreteloszlas, a CO, koncentrcié &s alapvetd meteorolGgiai jellemz8k meghatirozésa
céljabol. A mérések meliett acroszol mintikat is gyijtsttiink. Jelen dolgozatomban az
on-line adatok feldolgozdsival, kiériékelésével &s eldzetes kévetkezmények
megaliapitasival foglalkoztam.,

Megallapitottam, hogy a PM,, aeroszol témegkoncentrcidja 1,5 és 101 ug/m’
kozott vdltozott 15,4 pg/m® medidn értékkel. Szignifikdns kiilonbségeket tapasztaltam a
munkanapok és munkasziineti napok, illetve a terem zdrt és nyitott dllapota kézott.
Adatainkat a kiilltérre vonatkozo, 24 6ras egészségiigyi hatdrértékekhez (50 ng/m’)
viszonyitottam. Megvizsgdltam a szellézés hatdsit a  koncentricira, &s
megéllapitottam, hogy a legnagyobb, sét kiugréan nagy koncentracidk akkor alakultak
ki, amikor a szell6z8 berendezés ki volt kapcsolva napkézben. A részecskeszdm
koncentrici6 a 6-1000 nm mobilitdsai dtmérétartomanyban 1,34x10° és 17,5x10° em™
kozott valtozott 3,7x10° cm™ medidn ériékkel. Ezek az adatok jelentdsen kisebbek a
Budapest belvdrosira jellemz6 tipikus szinteknél. Az ultrafinom részecskék
(IDp<100 nm) 4tlagos jaruléka és szérdsa a teljes részecske koncentraciékhoz (69+7)%,
ami jelentGsen kisebb a kiiltéri levegSben mért jaruléknal. A killonbség a szelldzéssel
magyarizhat6. A CO, koncentrdcidja szintén jelent6sen, 373 és 1374 ppm érték kozott
ingadozott 393 ppm medidn ériékkel. Ezt az adatsort a teremben 16v3 személyek
sziminak becsélésére haszniltuk. A PMy, és a CO; koncentricick napi menetén
azonos viltozasok voltak megfigyelhetk, amelyek az elbaddsok kezdetén és végén,
intenziv  helyvélioztatdsokkal, valamint a teremben zajlé tevékenységekkel
kapcsolatosak. Legnagyobb értékek, az eldadisok kozotti, rovidebb sziinetekben
fordulnak el6. A részecskeszdm koncentracidja nem kovette ezeket a napi meneteket,
ami a részecskeszdm eltérd forrdstipusdval magyardzhatd.

Tovébbi terveim kozott szerepel az acroszol mintdk kémiai analizise, az tlagos
részecskeszam méreteloszldsok meghatdrozdsa, és az adatok egyiities értelmezdse,
valamint a 8 forrdstipusok meghatdrozasa.
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Hulladéklerakoban alkalmazhat6 polimer rendszerek fejlesztése
/Polimer hulladékok értéknoveld Gjrahasznositasa/

Fejés Marta, 11 évil. kdrnyezetmérntk MSc

BME Vegyészmémoki €s Biomérnoki Kar

Témavezetbk: Dr. Marosi Gyorgy egyetemi tanir
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Bodzay Brigitta doktorjeltlt
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Hulladéklerak6k szabvdnyos kialakitdsa szdmos milanyag elem alkalmazasat
igényli (pl. aljzat- és feddszigetelés), amelyeknek komoly jogi ¢s milszaki
kévetelményeknek kell megfelelniilk. Ugyanakkor felmeriil a kérdés, hogy miért
alkalmaznénk egy hulladéklerakéban primer alapanyagbdl gyartott geomiianyagokat,
ha hulladékbdl is eld lehet allitani azokat? Kutatémunkim célja olyan - kommundlis
lerakokban alkalmazhaté - szigeteld (geomembrin), illetve szerkezeti elemek
kifejlesztése, amelyck tilnyomérészt djrahasznosftott amyagokat tartalmaznak. Egy
hulfadéklerakéndl az Ongyulladdsbdl szdrmazd tizeset gyakori jelenség, ezért
kiemelked6 figyelmet forditottam az égésgatlisra.

Nemzetkozi €s hazai kutatdsi palydzatok keretein beliil apritott, és siiriiség szerint
frakciondlt autdipar mianyag hulladék dsszetételét elemeztem, hogy megallapitsam,
melyik frakcié a legalkalmasabb anyagiban torténd hasznositisra. Ezt kdvetSen
modositéd adalékok alkalmazdsdval a geomembrin esetében a rugalmassigra, mig a
szerkezeti elemnél a szildrdsdg novelésére iUrekedtem. Flexibilitds novelésére etilén-
vinil-acetdt kopolimert &és hulladék gumi Orleményt, mechanikai jellemz6k (pl.
rugalmassdgi moduolus) novelésére pedig bazaltszdl-hulladékot haszndltam. A
geomembrin esetében egyrétegll rendszert alakitottam ki, mig a szerkezeti elemek
fejlesztésénél tobbrétegii rendszerret értem el jobb eredményeket. Fgésgatld adalékként
poliuretan hulladékot tartalmazé felhabosodé rendszereket alkabmaziam.

Hulladékokban alkalmazhaté funkciondlis polimer rendszerek kialakitdsa milianyag
hulladékbdl megoldast jelenthet a polimer hulladék egyes frakcidinak éri€knoveld
djrahasznositdsara.
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Gazfazisi illékony szerves vegyiiletek lebontdsa UV és lathaté
fénnyel megvilagitott, rogzitett titdn-dioxid alapa
fotokatalizatorokon

Gacsi Attila, 1. évf. vegyész MSc

SZTE Természettudomanyi €s Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Mogyorési Karoly tudomdnyos munkatdrs
Veréb Gabor Ph, D. hallgat6
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Napjainkban komoly kérnyezeti probléma az illékony szerves vegyiiletek (VOCs —
Volatile Organic Compounds) 4ltal okozott légszennyezés. A VOC kibocssitdsdnak
kiros hatdsa példdul abban jelentkezik, hogy I!ényegesen nétt a foldkozeli
6zonkoncentrdcié (elsésorban a motorizdcié, a vegyipar fejlddése kovetkeztében),
aminek mar a kirnyezetre €s az emberi szervezetre is egyértelmiien kéros hatdsa van.
Bizonyos VOC wvegyiiletek lehetnek tovdbbd rakkeltéek is, fgy a kédros hatdsok
csokkentése érdekében sziikségessé vilt ezen vegyiiletek 4rtalmatlanitdsa. Ennek
megvalOsitdsdra az egyik megoldds lehet a nagyhatékonysdgid oxiddcids eljrdsok
alkalmazéasa. Ezek koziil a heterogén fotokatalizis titdn-dioxid alapd fotokatalizatorok
alkabmazdsival egy igéretes megoldast szolgsltathat,

E modszer alkalmazhat6sdgdt vizsgdltam laboratériumi koriilmények kozétt.
Munkdm sordn fotokatalizatorokat rogzitettem (inymobilizéltam) a kutatéesoport 4ltal
szintetizalt, valamilyen fémes ill. nemfémes anyaggal adalékolt titdn-dioxid
fotokatalizdtorok felhaszndldsaval. Arannyal (Au/P25 TiO,), eziisttel (Ag/P25 TiOy),
nitrogénnel (TiO;-N) d6polt, valamint kereskedelmi forgalomban kaphaté Kronos
vIp7000 TiO,-ot, referenciamérésekhez pedig Degussa P25, Aeroxide TiO, és Aldrich
anatdz fotokatalizdtorokat alkalmaztam. Ezeket a fotokatalizdtorokat megfelels
koriilmények kozott impregnicids technikdval iveglapon illetve kerdmiapapiron
régzitettem. Vizsgaltam a kivalasztott szerves vegyiilet (acetaldehid) adszorpcibijat és
UV, illetve l4thaté fénnyel megvildgitott fotokatalizdtorokon bomldsanak mértékét. A
fotokatalizis hatékonysagdt, az adszorpcid és az oxidécié el6rehaladidt a vizsgdlt anyag
gazfizisbeli koncentricidviltozdsdnak mérésével, gdzkromatogrifidsan kovettem
nyomon. A vizsgilatokat egy egyszeril reaktorban végeztern. Kisérleteim eredményei
egyértelmiten bizonyitjdk azt, hogy a feliileten rogzitett titdn-dioxid fotokatalizdtorok
alkalmasak gazfazisi szerves szennyezdk drtalmatlanitdssra.
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Allati hulladékok feldolgozdsa sordn keletkezé szennyvizek
tisztithatésaganak vizsgdlata

Gulyas Gabor, L. évf. kdrnyezetmérnok MSc
PE Mémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Karpati Arpdd egyetemi docens
PE Kornyezetmérndki Intézet
Fazekas Bence Egyetemi tandrsegéd
PE Koérnyezetmérndki Intézet

Kornyezetiink védelme az elmuilt két évtizedben meghatarozé szerephez julott,
melynek eredménye, hogy minden beruhidzdsndl, gyartdsi folyamatnal, technolégiandl
alapvetd kovetelmény a természeti értékek, erdéforrasok, illetve az emberi egészség
védelme, ¢s a kdmyezeti rendszerek zavartalan mitkodésének fenntartdsa.

Ezen beiil is, taldn az egyik legfontosabb teriilet a szennyviztisztitds. A tudomany
fejlodésének kiszonhetéen mira mdr olyan technoldgidkat, rendszereket fejlesztettek
ki a szennyvizek megtisztitdsdra, melyek nagy biztonsdggal garantdljik a befogaddk, és
ezen keresziiil az egész természet védelmét.

Dolgozatomban ipari szennyvizek tisztithatésdgat vizsgdlom  kiilénboz
koriilmények kozott. Az ilyen szennyvizek Osszetétele €s szennyezetisége jelentdsen
eltér a lakossdgi szennyvizekétdl. Az allati hulladékok feldolgozasa sordan keletkezd
szepnyvizek tisztithatosigard! eddig csak néhiny dolgozat sziiletett. Mivel azonban a
tetemek elszdllitasa, kezelése és Artalmatlanitisa mdara gyakorlattd valt, fontosnak
tartottuk  egy ilyen kisérleti rendszer feldllitdsit ¢s az dltalunk elért eredmények
megosziasat.

A laboratériomi koriilmények koziit négy teljesen azonos, automata vezérlésit
reaktor folyamatos iizemeltetésével a tisztitdsi hatékonysdg viltozdsat vizsgdltam
kiilonboz6 iizemeltetési hémérséklet esetén. A feladott szennyviz Ssszetétele és
mennyisége minden esetben megegyezett, igy a vizsgilati paraméter hatasdt el tudtam
kiilonfteni. Az elfolyd tisztitott vizek mindségét rendszeresen vizsgiltam annak
érdekében, hogy informacidkat kapjak a tisztitasi hatékonysédgrol, illetve arrdl, hogy
melyck azok az optimdlis koriitmények, amelyek mellett a legnagyobb mértekii
tisztitas tapasztalhatd.

Amennyiben a kisérletek credményesen zajlanak, tervezziik az emlitett szennyvizek
tisztithatésiganak vizsgélatit egyéb kortilmények kozott 1s.
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KOK-6
Toxikus elemek eltivolitdsa vizekbdél biotechnolégiai viton

Kozmér Zsuzsanna, I11. évf. kémia BSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Gyurcesik Béla egyetemi adjunktus
SZTE Szervetien és Analitikai Kémiai Tanszék

Mindannyiunk szimdra fontos ivévizeink megfeleld mindsége, amihez
hozzitartozik az abban jelenlévé toxikus elemek ionjainak minimdlis, vagy legaldbbis
a megengedett hatdrérték alatti szinten tartdsa, llyen toxikus hatdsi pl. az As(ii),
illetve As(V). Bdr az el6bbi mérgezé hatdsa nagyobb, az ivévizben a teljes As-
koncentricié az EU szabdlyok szerint nem haladhatja meg a 10 pg/liter hatdrériéket.
Magyarorszdgon leginkdbb a Dél-alfoldi térség talajvize tartalmaz ezen értéknél
nagyobb koncentricidban arzént. A Hg(Il)-re a hatdrérték 1,0 pg/liter, a Cd(ID-re 5,0
pg/liter, Ezen ionok biol6giai hatdsukat tobbek kozdtt a fehériék kéntartalmd
donorcsoportjaihoz kitddve fejtik ki a létfontossdgii fémionokkal szemben hatékonyan
versengve. B mérgezések elkerilése érdekéeben fontos nemesak az ivé-, hanem a talaj-,
a felszini €s az dsvanyvizek ellendrzése, és sziikség esclén tisztitisa.

Az elébbiekben felsorolt toxikus ionok vizekbdl valé eltavolitdsara munk4m sordn
egy U] modszert probdltam ki médositott baktériumok segitségével. A baktériumokba
olyan tervezell gént juttattam, mely a beldle képzodd fehérje C-termindlis végéhez egy

24-tagl peptidet fiiz hozzi. Ez utébbi (L7) peptid két, egymishoz kozeli ciszteint, -
illetve ezek oldallancaiban S-donoratomokat tartalmaz, ezdltal fémionok megkotésére :
lehet képes.

Kisérleteim sordin a megfelelé korilmények kozott tdpoldatban szaporitott,
modositott baktériumok toxikus ionokkal torténé mérgezését vizsgdltam As(IID),
Hg(), illetve Cd(I) jelenlétében. Spektrofotometridval kévettem a baktériumok
szaporodasi képességét a hozzdjuk adott ion koncentrdciéja és az idé fiiggvényében,
valamint mérésckel végeztem a baktériumokban akkumuldlt, illetve a tdpoldatban
maradt ionok mennyiségének meghatirozésa céljabél ICP-AES médszerrel. A mérések
azt mutattak, hogy a Hg(Il)-ion hatdsa a legnegativabb a’hdrom ion kéziil, ugyanis e
mintdkban a baktériumok mdr kis koncentrdciéji mérgezbanyag hatdsdra pusztulni
kezdtek, mig a t6bbi mintdban a szaporodds zavartalannak tfint. TDK munkdmban a
fenti eredményeket tsszegeztem és értelmeztemn.

[1] D.K. Nordstorm, Science, 296, 2144-2146 (2002)

[2] 201/2001.(X.25.) szdmti korményrendelet az ivéviz mindségi kévetelményeirsl &s
az ellendrzés rendjérdl '
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XXX. Jobileumi OTDK Kémiai és Vegyipan Szekcid KOK-7
A légkori humusszerii anyag Kiralitasa és eredete

Mészares Timea, 1. évf. vegyész MSc

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeté: Dr. Salma Imre egyetemi tandr
ELTE TTK Analitikai Kémiai Tanszék

Vizoldhato szerves vegylileteket tartalmazé finom méretlt aeroszol részecskék
fontos szerepet jatszhatnak a Fold energiamérlegében. Koziilik a légkori humusszeri]
anyagok (HULIS) csoportja az egyik legjelentGsebb dsszetevd. Eghajlati szerepiik elle-
nére & HULIS keletkezési mechanizmusairdl kevés ismerettel rendelkeziink. Az elkép-
zelések kozott szerepel a biomassza termikus degradicidjabdl szarmazd, kizvetlen
emisszid. HULIS keletkezhet a levegdben gézok kémiai reakcidi és a termeékek oligo-
merizaci6ja révén. Erdds kornyezetben terpének, mig varosokban elsdsorban az aromés
szénhidrogének jatszhatnak szerepet. A celluléz mint a biomassza f6 anyaga optikailag
aktiv. Erdds teriileteken megfigyelték a legnagyobb mennyiségben 1évé terpén, az o-
pinén egyik enantiomerjének kismértékir ddsuldsét, tehat a beldle keletkezé HULIS
gyenge optikai aktivitdssal rendelkezhet. A varosokban lezajld 1égkori reakciok azon-
ban tipikusan racém elegyeket hoznak létre. Az optikai aktivits tanulmanyozédsa tehit
lehetbséget adhat a keletkezési mechanizmusokba vald betekintésbe is.

Munkdm sordan virosi kdrmyezetben, vidéki hattérben és az Amazonas medencében
tropusi biomassza égetéskor gyfjtott, PM;; méretfrakcidji aeroszol mintakbd!
vizoldhaté szerves szenet (WSOC) és HULIS-t izoldltam. A kapott mintdkat teljes
szerves szén analizétorral, tovabba elektromos &s rezgési cirkuldris dikroizmus (ECD
és VCD) spekiroszkopidval vizsgaltam. Megillapitottuk, hogy a HULIS légkori
koncentricidja vidéki hattérhelyen 1,7, varosban 2,2 g m > volt, mig biomassza égetés
sordn elérte az 52 pug m™ értéket. A HULIS széntartalma 35, 48 és 70%-kal jarult
hozzd a WSOC mennyiségéhez vidéki, varosi €s biomassza égetésbdl szirmazd mintik
esetében. Meghatdroztuk a szerves anyag/szerves szén tomegkonverzids tényezdt
biomassza égetésbdl szirmazd HULIS esetében, és 2.0410.06 atlagertéket és szérast
kaptunk. Az ECD spektrumban a varosi mintindl gyakorlatilag az alapvonalat mértik,
a vidéki mintdnal nagyon gyenge jelet kaptunk, mig a biomassza égetéshdl szarmazo
HULIS és a standard folvésav esetén nem mutatkozott effektus. A VCD
spektrumokban a varosi és vidéki muntdk nem mértiink optikai aktivitdst, a biomassza
égetésbol szarmazd HULIS spektrumdban azonban nagy negativ sdvot kaptunk. A
kapott eredmények arra utalnak, hogy a biomassza égetésbdl szdrmazé HULIS jobban
hasonlit a fulvdsavra, mint a masik két tipusi HULIS-ra. Mindez Osszefiiggésben 4ll
hasonlé  eredetiikkel: a biomassza termikus degradicidjaval, illetve anaerob
biodegradicigjaval.
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vesvipari Szekcid KOK-8
Egy ajabb fémkor hajnalin

Miczan Vivien, If. év{. molekuldris bionika BSc

PPKE Informéaciés Technolégiai Kar

Témavezetdk: Dr. Bonddr Elek nyugalmazott kozépiskolai tandr
Vici Mihaly Gimnézium, Szakkozépiskola és Kollégium
Gorgei-Sirilo Livia kozépiskolai tandr
Véci Mihaly Gimndzium, Szakkdézépiskola és Kollégium

Kormyezetiinkben egyre inkdbb novekszik a fémtargyak szdma, ezzel parhuzamosan
az antropogén hatdsoknak hdla novekszik a vizek, a levegd, s fgy a bioakkumulicié
révén az €l0lények fémtartalma is. A biogén elemek sziikségesek a szervezet
mitkdéschez (Na¥, K¥, Ca™, nyomelemek, stb.), am példdul a nehézfémek (Pb.Hg,Ni)
kifejezetten karosak lehetnek, enyhébb esetben allergids reakcidkat, silyosabb esetben
meérgezést indukalhatnak,

Ezen allergids €s toxikus reakcidk mechanizmusa és okai még nem teljesen
tisztazottak. Dolgozatomban megkisérlem koriiljdrmi a fémallergia kialakuldsinak
lehetséges okait, ehhez a hazai és nemzetkozi szakirodalmat valamint egy sajét
felmérést hivok segitségiil. Ezen kiviil modellezni kivinom az embereket érd
kornyezeti fémterhelést is, tehdt a tdpcsatorndn, a légzdszervrendszeren illetve a bdrén
keresztiil vald szervezetbe jutdst.

Kordbban mdr vizsgéltam egyes biogén fémek koncentriciéviltozdsait a levegdben
harmatvizsgilatok segitségével. Most ezen vizsgdlodsst terjesztettem ki néhdny
allergén nehézfémre is, (pl. katalizdtorfémekre, mint a nikkel, platina, Glom sth.),
ennek keretén beliil csapadék- €s iilepedé pormintdkat véve a Miskolci Egyetemen
HPLC médszerrel, illetve atomabszorpeids spekirofotométerre]l mértiik az adott mintak
fémtartalmat.

A kbrnyezeti terhelést szerettem volna tanulminyozni, ezért egymastdl eltérs

Py

jellegzetességet pl. kiilonbdz6 kiziti terhelést, eltérd domborzatot, esetlegesen eltéré
agrokultiirdt mutaté mintavételi helyeken gyiijtdttem vizsgédlati adataimat.

Allati szoveteklel végzett inkubdciGs kisérletekben megfligyeltem az adszorpeids és
diffizi6s folyamatokat, amelynek eredményeibél probaltam kivetkeztetni ezzel analég
emberi allergids, vagy mérgezési esetekre.

Vizsgalataim célja, hogy felhivjiam kimyezetem figyelmét a névekvd, egyre tobb
kiilonleges helyzetet eredményezd fémterhelésre, az esetlegesen ebbdl eredd allergids,
vagy toxikus hatdsokra.
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KOK-9
Alkali gjrahasznositas hatarréteg szeparacios modszerrel

Paor Ddvid, IV. évi. vegyészmérnoki BSc
PE Mérmnoki Kar

Témavezett: Rippelné Dr. Pethé Déra, egyetemi tanirsegéd
PE Vegyészmérnoki és Folyamatmérndki Intézet,
Vegyipari Mitveleti Intézeti Tanszék

A dolgozatban az ipari szennyvizek kezelésére egy 1j megolddst mutatok be,
amelyet té€mavezetdm javaslatdra hatdrréteg szepardcids modszernek (BLSM)
neveztink el. Felhasznaltam azt a jelenséget, hogy elektromosan t5liott elekirdd
feliiletén a hatarrétegben az ionok feldisithatdak a fazishoz képest. A mddszer lényege,
hogy alkalmasan megvalasztott sebességgel a hatdrréteg sériilés nélkiil kiemelhetd a
szennyvizbdl és az ionokban gazdag hatdrréteg recirkuldltathatd. A mddszer az
elektroszorpcié jelenségén alapul, amely felillett jelenség. Akkor haszndlhaté jé
hatdsfokkal, ha az elektrodok elektrokémiailag hozzaférhett feliilete nagy.

A munkdm sordn két nagyfeliiletli nikkel elektrédot allitottunk eld. Megbecsiiltiik
az ‘elektrédok eclektrokémiai szempontbdl hatdsos felilletének nagysdgit és
meghatdroztuk az elektrolitikus kettosréteg kapacitdsdt. A dolgozatban bemutatom a
hatérréteg szepardcios médszerrel térténd iontranszportot, melyet ciklikns miiveletként
valdsitottunk meg. Vizsgdltuk a ciklusszam, a miiveleti id6 és a polarizacids potencidl
hatdsdt az anyagtranszportra. A kisérletekhez automata elektroszorpcids berendezést
épitettiink és haszndltunk. A modell oldatok mellett ipari szennyvizzel is végeztiink
kisérletcket.
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcid KOK-10

Modellkisérletek szerves szennyez vegyiiletek és a talajkolloidok
kozotti kolesonhatas tanulmanyozasara

Samu Gyongyi, L. évf kdrnyezetmémoki MSc
PE Mémdoki Kar

Témavezets: Szakdcsné Dr. Foldényi Rita egyetemi docens
PE Fold- €s Kormyezettudomanyi Intézeti Tanszék

Kutatdsom szerves szennyez$ anyagok &s talajkolloidok kolcsonhatdsdnak
tanulmanyozdsédra irdnyul, aminek fontos része az oldat stabilitdsinak vizsgélata,
valamini ehhez kapcsolédéan a feliileti fesziiltség meghatdrozdsa.

Vizsgilataim sordn egy anionos peszticid formdzészer, a Supragil WP (natrium-
(diizopropil-naftalinszulfondt)), és egy kationos, detergens tulajdonsdgd anyag, a
Cetrimide (cetil-trimetil-amméninm-bromid) talajoldatbeli viselkedését figyeltem meg.
Az anyagokat homoktalaj, barna erdétalaj €s csernozjom 0,01 M-os foszfat pufferrel
(pH=7) Xkészitett - kivonataiban vizsgaltam. A talajbeli viszonyokat kiilénbiz6
koncentrdci6fd fulvosav (FA), ill. huminsav-ndtriumsé (HANa) desztilldlt vizes és
pufferelt oldataival is modelleztem.

A tenzid koncentricidk bedllitdsdhoz az anyagok oldhatésdgi adatait, valamint
korébbi szakdolgozatokban meghatdrozott kritikus micellaképzddési koncentricioit
(c.m.c.) haszndltam fel.

Az oldatok stabilitisit a benniik mért zéta-potencidl alapjdn édllapitottam meg,
amelyet Zetasizer Nano-ZS (Malvern} milszer segitségével mériem, A szakirodalom
alapjan egy oldat akkor tekinthet$ stabilnak, ha -30 mV-n4l kisebb vagy +30 mV-n4l
nagyobb drtékeket mértink. A stabilitis mellett vizsgdltam a felilleti fesziiltség
viltozdsdt is, ezdltal meghatiroztam a c.m.c. értékeket a humuszanyagtartalma
modelloldatokban.

Vizsgélataim eredményei azt mutatjdk, hogy mindkét feliiletaktiv anyag valamennyi
vizsgdlt kbzegben jelent6s mértékben befolydsolja a kolloid stabilitast. A detergensek
anionos, illetve kationos jellegilknek megfelelden valtoztattdk meg a stabilitast,
Supragil WP nagy koncentricidja mellett exfsen stabilizdlodtak az oldatok. Cetrimide
jelenléte Attdltést eredményezett, azaz a zéta-potencidl kezdeti negativ értéke a
felilletaktiv anyag ndvekvd koncentriciGjdnak kivetkeztében pozitivva valt,

A kritikus micella koncentriciét a humuszanyagot tartalmazé modelloldatokban
csak Cetrimide esetében tudtam meghatirozni, Supragil WP tartalmi oldatokban csak
tn. premicella képzddési koncentraci6t dllapitottam meg. A kapott értékek mindkét
feliiletaktiv anyagnal alacsonyabbak voltak, mint a tiszta vizben mért értékek.
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai s Vegyipari Szekcié KOK-11
Fenilalanin fotodegradacioja

Somogyi Katalin, II. évf. vegyész MSc
PE Mérnski Kar -

Témavezet6k: Dr. Szaboné Dr. Bardos Erzsébet egyetemi adjunktus
PE Altalédnos és Szervetlen Kémiai Intézeti Tanszék
Dr. Horvith Attila egyetemi tandir
PE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Intézeti Tanszék

Az L-fenilalanin aromis gylir(t {artalmazd aminosav, mind a hdrom funkcids
csoportja reakcidba léphet a katalizdtor gerjesztésekor képzddd kiilonbszd reaktiv
részecskékkel: (i) az aminocsoport képes a gerjesztett félvezetd vezetdsi sdvjabol
elektront ,dtvenni”, (ii) a karboxilcsoport a vegyértéksdvban képz6dd Iyuknak
elektront adhat 4t, (iii) a fenilcsoportot a lyuk €s a vizmolekuldk reakcidjdban képzdd6
hidroxilgytk tdmadhatja meg. Aromds vegyiiletek fotodegradacigjakor fontos kérdés,
hogy mely részecskék inditjdk el a gyiiri felnyfldsdt. Aktiv reaktins lehet a
hidroxilgydk, a szuperoxid-gyokanion/hidroperoxilgyk, de akdr a szingulett oxigén is.
A modellvegyiilet vizes szuszpenzidjdnak anaerob &s aerob kiriillmények kozoit
végzett megvilagitdsakor kapott kisérleti adatok alapjin igyeksziink a fentebb
megfogalmazott kérdésre vilaszt adni.

A fotokatalitikus reakecidkat a folyadék fizis pH-janak és TOC-tartalmdnak
mérésével, a képz6d6 NH," koncentriciéjdnak meghatdrozdsdval, valamint a spektralis
viltozdsok detektildsaval &s értékelésével kivettem nyomon.

HPLC-MS vizsgdlatokkal kimutattuk, hogy hidroxi (pl. T-tirozin)-, illetve dihidroxi
(pl. L-dopa) intermedierek keletkeznek, melyek argonnal kevert rendszerekben
felhalmozédnak, mig levegd jelenlétében degraddlédnak. Az L-tirozin és az L-dopa
fotokatalitikus reakcidinak vizsgilata elGsegiti az I-fenilalanin fotobomldsi
mechanizmusadnak feltdrasat, a gyfirifelnyfldst indité 1épés és a gylrli felnyildsaért
felelds aktiv oxigén-tartalmi részecske azonositdsat.

Eziistionokat tartalmazé TiO, szuszpenzi6kban UV-A sugérzis hatdsdra a fémionok
redukdlodnak, cskken az elektron-lyuk par rekombindcidjanak valszinfisége. Az Ag*
ionok jelenléiében végrehajtott kisérletek sordn lIehetGség nyilik a reakcidk
mechanizmusénak mélyebb, nevezetesen a lyukak és a belblik képzodd
hidroxilgytkok szerepének megismerésére. Mdsfeldl rdmutathatunk azokra az
elsbleges elektrondtaddsi folyamatokra is, amelyek eziistionok jelenlétében nem
jatszodnak le, az eziist levdldst kovetben, vagy eziistdt nem tartalmazd
reakcidelegyekben pedig mérhetd mennyiségli kozti-, vagy végtermékeket
eredményeznek.
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipar Szekcié KOK-12
Antimonformak specidciés meghatirozisa varosi szallé porbgl

Szabd Jozsef, V. évf. biol6gus

DE Természettudomanyi ¢s Technolégiai Kar

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

Munkak sordn Debrecen vdros levegdjénck szalld pordt vizsgaltuk széles kisrben. A
pormintékat a debreceni DKCE kft. bocsétotta rendelkezésiinkre nagy mennyiségben.
Az dltaluk alkalmazott technolégidhoz a levegé gyakorlatilag teljes pormentesitésére
van sziikség, amit 180 durva ¢s ugyanennyi finomsziird segitségével viteleztek ki. A
szlir8k, amiket kaptunk 28 millidrd m® levegGbGl szdrmazé port tartalmaztak, igy egy
€ves dtlagra meg tudtuk mondani a véroslakok kiilénbozd szennyezbkre vonatkozé
kitettségét. Vizsgdlataink kiterjedtek a porok morfoldgidjara, szemcseméret eloszldsra,
a vizoldbat6 frakcié vizsgélatdra, clemanalizisre, Pt fémek vizsgilatdra,

Feladatom a porok antimontartalménak jellemzése volt. Irodalmi adatokbdl tudtuk,
hogy kiilén ki lehet oldani az egyes antimonformdkat illetve roncsoldssal megha-
tarozhat$ az Osszantimon. Az antimon(IIl)-oxiot 0,5 M borkdsav oldattal 120 perces
ultrahangos rédzatdssal oldottuk ki, mig az antimon(I)-szulfid & oxid egyiittes
mennyiségét 6 M sésavval valé 60 perces ultrhangos rdzatdssal valasztottuk le, Az
Osszes antimont mikrohulldmmal eldsegitett nedves roncsolédssal oldoituk le.

Eredményeink szerint a pormintdk 35,21 pg antimon(IlD)-oxidot, 2,2 g
antimon({IIl)-szulfid és 3,65 pg egyéb antimonformdt tartalmaznak grammonként. Bar
ezek az értékek magasnak tiinhetnek, 1m’ levegdre vonatkozatva nem haladjdk meg a
hatirériéket.

Eredményeinket dsszevetettikk a kordbban Budapesten mért értékekkel és a hdrom
vegyértékin formak kozdtti ardny eltoléddsat tapasztaltuk az antimon(I)-oxid felé. Ez
valoszindlleg azzal magyardzhat6, hogy a mintdink a szallé porok mérettartomanyaba
estek, melyek jobban ki vannak téve a Kgkéri oxidansok hatdsainak.
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Szén nanocsivek és szén nanoszalak képzédése polimer hulladékok
lézerpirolizise soran

Bocz Katalin, II. évf. kbrnyezetméméki MSc

BME Vegyészmémoki és Biomémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Maresi Gyorgy egyetem: tanar
BME Szerves Kémia €s Technoldgia Tanszék
Bodzay Brigitta PhD hallgato
BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék

Az e-hulladékok kezelésének jogi szabdlyozisiban kitlizitt célok elérése érdekében
az ethaszndlddott elektronikus berendezésekben taldlhaté milanyagok (kb. 21%) minél
nagyobb részének hasznositisa (anyagiban vagy energetikailag) napjaink egyik
kiemelt feladata. A technoldgiai €s gazdasdgi szempontbdl is optimdlis hasznositdsi
mad kivdlasztdsahoz a hulladékok megfeleld szepardciGjara, valamint analizisére van
sziikség.

Munkiam kezdetén az elGzetesen siwiségfrakcidkra szétvdlasziott elektronikai
milanyag hulladékok és toltGanyagaik teljes korll azonositisit végeztem el, majd a
kutatocsoportunk  dhal kifejlesztett 1ézerpirolizis (LP)-FTIR kapcsolt rendszerrel
modeileztem a hulladék polimerek adalékanyagainak hatdsat a pirolitikus bomlasra. A
lézerpirolizis sorén a t6bb agyagisvany tipusii adalékanyagot tartalmazd
hulladékfrakcié esetében szenesedést figyeltem meg. A kialakult szenes szerkezetrl
késziilt pdsztdzd elektronmikroszkopos (SEM) képeken szén nanocsd  jellegll
képzédmények voltak lathatdak. A szakirodalom alapjan lehetséges, hogy a tobbfald
szén nanocsdvek egy joval egyszerlibb eloallitdsi médjat sikeriilt felfedeznem.

Kisérleteim sordn a szdlszeril képzddmények szerkezetét ¢s kialakulasi folyamatdt
vizsgiltam. Kiilonbozd polimer métrixokban tobbféle szerkezetii €s Osszetételil
agyagisvanyt alkalmaztam az optimdlis kompozit meghatirozdsa érdekében.
Vizsgaltam a koriillmények (nyitott, vagy zdrt piroliziscella; kiilonbdzé atmoszféra és
lézerteljesitmény) hatdsdt a kialakult szén nanoszdlak dtmérGjére, hosszdra és
szerkezetére. A képzddott szén nanoszilakat Raman mikroszkép, transzmisszios
elektronmikroszkép (TEM) €s termoanalitikai (TG) vizsgélatok segitségével is
jellemeztem.

Eredményeim egy 1j, kéltséghatékony, specidlis koriilményeket nem igényl6 szén
nanocsd eldallitisi médot vetnek fel, mely egyben megoldést jelenthet az elektronikai
mitanyag hulladék egyes frakcidinak értéknével$ jrahasznositasdra.
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Lenszal és kenderszal karbonizildsa

Bora Agnes, IIL. évi. vegyészmémdk BSc

BME Vegyészmémdki €s Biomérndki Kar

Témavezetdk: Dr. Borsa Judif egyetemi tandr
Dr. Laszlé Krisztina egyetemi tandr
BME Fizikai Kémia és Anyagtudoményi Tanszék

A novényi alapd szénszdlak talajavitisra ¢s — aktivdlt dllapotukban -
adszorbensként hasznilhatok. Ezek a termékek — az olaj alapdaktsl eltéroen — szén-
dioxidra nézve semlegesek (elégetésiikkor annyi szén-dioxid keletkezik, amennyit a
nivény fotoszintézis ttjin megkotitt), tovabbd a karbonizilt névények (,,biochar™)
bekeverése a talajba nem csak javitja annak mindségét, hanem a névény altal
megkdton szén-dioxid egy részét ki is vonja a korforgasbél, tehdt a folyamat szén-
dioxid mérlege negativ.

A karbonizélt ndvényi alapanyag mindsége az alkalmazds szempontjiabdl fontos
kérdés. Az irodalom szerint a ndvények karbonizildsdnak eredménye, nevezetesen a
porozitds nem csak a f& komponensek ardnyitdl, hanem a komponensek egymadsra
hatasatdl is fligg [1]. A nOvényi rostok lazitisdra alkalmazott ultrahangos, ill.
ligosfultrahangos kezelés megvdltoztatja a komponensek kélestnhatdséat, ezért
indokolt ezen kezeléseknek a karbonizaldsra gyakorolt hatdsat vizsgdlni.

A nativ, wltrahanggal, ill. liggal és ultrahanggal kezelt szdlak karbonizidlasdnak
kériilményeit TG-MS vizsgilatokkal hatdroztam meg. Vizsgdltam a kivilasziott
paraméterek (hémérséklet, id6) hatdsat a kitermelésre, a karbonizalt sz4l siiriiségére,
nitrogén adszorpeids kapacitisara és morfolégidjara (SEM, porozitds).

Az elkezelések hatdsdra az eredeti szdl nitrogén adszorpciGs kapacitdsa a p/p =
0,3 relativ nyomds feletti tartomdnyban a len esetén csikkent, a kender esetén
novekedett. A hatds mindkét esetben a kombindlt ldgos ultrahangos kezelés esetén volt
a nagyobb. -

A kétféle szal jellemzOinek eltérd irdnyd viltozdsa a karbonizdlds utdn is
megmaradt. A kezelések novelték a karbonizdlt kender pérustérfogatit, a kombinalt
kezelés meghdromszorozta azt. A len esetében az ultrahangozis, illetve a kombindli
kezelés hatdsa ellentétes: elébbi kismértékben csOkkentette, utdbbi kismértékben
ndvelte a porustérfogatot.

A len- és kenderszal esetén a tapasztalt eltéré valtozdsok felhividk a figyelmet az
ultrabangos kezelésben rejlé ellentmonddsokra, ami tovdbbi kutatdsok témdja lehet.

[1] Cagnon B, Py X, Guillot A, Stoeckli F, Chambat G (2009), Biores. Techrnol. 100,
292-298 (2009
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Mikromechanikai deformaciés folyamatok PLA alapa
biokompozitokban

Dora Gabor Csaba, 1. évf. vegyészmémok MSc

BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Pukanszky Béia tanszékvezetd egyetemi tandr
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomdnyi Tanszék

A politejsav kopolimerel, keverékei és kompozitjai irdnti érdekl6dés folyamatosan
nivekedett az utdbbi id6szakban, A PLA szamos eldnyds tulajdonsdggal rendelkezik a
hagyomanyos polimerekkel szemben: megijulé eroforrdsokbdl eldéllithatd,
djrafeldolgozhatd, komposztalhaté €s tulajdonsigai széles tartomdnyban mddosit-
hatéak, aminek koszonhetden viszonylag nagyszému lehetds€g nyilik alkalmazédsira. A
PLA felhaszndldsanak cgyik fontos teriilete a természetes szdllal erdsitett
kompozitokban valé alkalmazdsa matrixanyagként.

A munkidm sordn kiilénbdzd természetes eredetii toltSanyaggal erbsitett PLA
matrixd kompozitokat vizsgiltam. A kompozitok métrix anyagaként NatureWorks
Ingeo 40321 tipusii politejsavat, mig toltdanyagként lignocelluléz szdlakat haszndltam.
A toltdanyagokat killonbozd technoldgidkkal koriiltekintben jellemeztem (kémiai
Osszetdtel, szemcseméret, mdreteloszlds és  alaki tényezd). A komponensek
homogenizildsa belsd keverbben tortént (180 °C, 50 rpm, 10 perc), amit 1 mm-es
lapok préselése és prébatestek kivdgisa kdvetett. A mechanikai vizsgalatok és SEM
felvételek alapidn jellemeztem a hatérfeliileti kdlcsonhatast €s a szerkezet-tulajdonsag
kozotti kapesolatot, az akusztikus emisszids mérésekbdl pedig meghatdroztam a
domindlé mikromechanikai deformdciés folyamatokat. A kompozitok szerkezetét a
probatestek torési felitletérdl késziilt SEM €s POM felvételekel tanulmdnyoztam.

A PLA/lignocelluléz kompezitok mechanikai tulajdonsdgait rendkiviil jelentdsen
befolyédsolja a toltbanyag ésfvagy erésftdanyag szemcséinek alaki tényezdje €s belsd
szilardsdga. A komponensek kémiai karaktere miatt erds kolcstmhatast véarndnk
kozottiik, azonban valddi erdsitést nem sikertilt elérni a vizsgélt kompozitokban. Az
akusztikns emisszios mérések eredményei azt mutatjak, hogy a szdlak térése inicidlja a
mintdk ténkremenetelét, amit a SEM & POM felvételek is megerfsitetiek. A
kolcsonhatds erfsségére jellemzé B paraméter alapjan megallapitottam, hogy a
PLA/faliszt kompozitokban er6sebb a kolcstnhatds, mint a kapcsoléanyagot nem
tartalmazé  polioclefin/faliszt  kompozitokban, ugyanakkor gyengébb, mint
kapcsoléanyagot tartalmaz$ vdltozatukban. Ezért a kutatdmuonka tovdbbi célja ezen
kolcsdnhatds javitdsa €s erre alkalmas kapcsoloanyag keresése.
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A poli(vinil-klorid) lancmenti médositasi reakcioi

Galat Mark, II. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Ivan Béla egyelemi magdntandr
ELTE TTK Szerves Kémia Tanszék és
tudomdényos osztalyvezetd
MTA KK AKI Polimer Kémiai és Anyagtudoményi Osztdly
Szarka Gyirgyi tudominyos segédmunkatars
MTA KK AKT Polimer Kémiai és Anyagtudomdnyi Osztaly

A dolgozatban bemutatott kutatds egy olyan dj polimer elb4llitdsit célozza meg,
mely egyesiti magiban a poli(vinil-klorid) (PVC) elényds mechanikai €s a poli(etilén-
glikol} (PEG) hidrofil, testbardt tulajdonsdgait. A megcélzott polimer eldallitdsihoz
egylajta click reakciét, a Huisgen-féle 1,3-dipoldrs cikloaddiciét terveztiik alkal-
mazni.. Ennek kivitelezéséhez szitkség van egy azid €s egy alkin csoporttal rendelkezd
»alkotdelemre”. A szintézissor elsd 1épésében a PVC ldncmenti klératomjait cseréltiik
le részlegesen azidcsoportokra, majd ennek azidéltsdgi fokat egy 1j, kordbban nem al-
kalmazott modszerrel kvantitative meghatdroztuk. Vizsgdlatokat kezdtiink tovibb4 az
azidalas konverzi6jdnak idéfiiggése felderitésére is.. Mdsodik 1épésben kétféle mono-
funkcids PEG-et szintetizdltunk a click kapesolds céljabol egy propargildldsi reak-
cidval. A harmadik 1épés az aziddltsagi vizsgdlati reakci6 tapasztalatait felhaszndlva a
PVC-PEG ojtott kopolimer eloallitdsat €s szerkezetének igazoldsit célozta meg. A ki-
vant terméket sikeriilt elballftani. Jovébeli terveink kozé tartoznak a reakcié-
paraméterek €s a tisztitdsi folyamat optimalizaldsa, illetve a polimeren végzett szerke-
zeti, termoanalitikai €s mechanikai vizsgdlatok annak eldéntésére, hogy a kapott ter-
mék milyen tulajdonsdgokkal rendelkezik, €s a célkitiizliseinknek megfelelden késébbi
gyogydszati, vagy imdsféle felhasznildsra alkalmas-e.
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A célmolekula: PYC-g-PEG
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Uj tipusi amfifil polimer kotérhalk szintézise
?click” kémiai kapcsolasi reakcioval

Niés Gergely, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témaverzetbk: Dr. Ivan Béla egyetemi magantandr, tudomdnyos osztilyvezeto
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék
és MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomdnyi Osztdly
Szanka Istvin tudoméanyos segédmunkatars
MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomdnyi Osztily

Napjainkra a polimer kotérhil6k, ezen beliil az amfifil polimer kotérhdldk irdnti
érdeklGdés ugrasszer(l novekedésnek indult. Kildnleges nanofdzisi szerkezetiikbél
adddéan  nanotechnolégiai  alkalmazasukon kiviil szévetbarat tulajdonsagukuak
készonhetden felhasznilhaték implantdtumok, szabdlyzott gydgyszerhordozok &s
szOvetp6tld anyagok eldallitasara is.

Célom kvaziéld atomdtadasos gydkos polimerizacid (ATRP) és "click” kémia [1,2]
kombingciGjaval olyan 1j tipusd amfifil polimer kotérhalok el6éllitdsa volt, amelyek j6l
definidlt szerkezettel rendelkeznek. Tetrafunkcids inicidtort alkalmazva, kvizi€ld
ATRP-vel négydgi poli(n-butilakrildt) és polisztirol csillag polimereket allitottam eld.
Az igy kapott csillag polimereken funkcids csoport modositast, azidaldst hajtottam
végre, majd a funkciondlt csillag polimereket Huisgen-féle 1.3-dipoldris cikloaddicids
»click” reakciéval propargil telekelikus poli(etilén-glikol) molekulikkal kapcsoltam
Ossze. Elemanalizis eredmények igazoltdk a megcélzott osszetételll kotérhildk
képzddését. Duzzaddsi vizsgdlatokkal pedig igazoltam a kapott kotérhdlék amfifil
tulajdonsdgdt.  Gydgyszerkibocsdtdsi  modellkisérleteim  eredményei  alapjdn
megdllapithaté az is, hogy az 4j kotérhalék szerkezetiiktdl és Osszetételiktol fiiggd
médon szabélyozott gyégyszerkibocsitd mdirixként alkalmazhatdak.

Osszességében elmondhaté, hogy eclséként sikeriilt lancvégi “click”
reakcidval polimer kotérhdlékat szintetizdlnom, és egyiittal bizonyitani a
“click” reakcié alkalmassdgit kiilonb6zd, j6l definidlt szerkezettel rendelkezd,
ij tipust amfifil kotérhdld létrehozasdra. Ezek az dj anyagok feltehetben
alkalmazhatok lehetnek killénféle nanoszerkezeti anyagi rendszerck
alkotéiként és gydgyaszati teriileteken.

[1] H. C. Kolb, M. G. Finn, K. B. Sharpless, Angew. Chem. Int. Ed., 40, 2004-2021

(200D
[2] C. E. Hoyle, C. N. Bowman, Angew. Chem. Int. Ed., 49, 1540-1573 (2010)
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Kornyezetben lebomld miianyagok — A bomlas koriilményei és a
szerkezet valtozasanak osszefiiggése

Kocsis Krisztina IV. évi. vegyészmérnoki BSc
BME Vegyészmérndki és Biomérndki Kar

Témavezet: Dr. Vargha Viktéria ny. tudomanyos fémunkatars
BME Fizikai Kémia és Anyagtudoményi Tanszék

A dolgozat célja kiilonboz6é adalékanyagok hatdsdnak vizsgdlata kissliriiségii
polietilén alapt folidk bomldsira. A mintdk oregitése kildnbdzd igénybevételek,
nevezetesen hd, UV fény, kiilsé kdrnyezeti korillmények hatdsdra tdrtént. A lebomldst
a mechanikai tulajdonsdgok, a szerkezet €s a molekulatémeg véltozdsinak merésével
kovettilk nyomon.

A dolgozat ismerteti a témdhoz kapcsolddd irodalmak egy részét, amelyek
tdmpontot adnak a degraddlodott mintdk lehetséges viselkedésérdl, tulajdonsigainak
valtozasdrol.

A mechanikai tulajdonsdgok vizsgdlata a szakit6szildrdsdg és szakaddsi nyidlds
alapjéan, Instron berendezéssel tortént. Nagymennyiségll minta szakitisi vizsgdlatainak
eredménye alapjdn valasztottuk ki a kornyezetben legnagyobb mértékii bomldst
szenvedett mintdkat tovibbi vizsgilatokhoz.

A szerkezetben bekGvetkezd kémiai valtozdsok nyomonkivetésére elsGsorban FTIR
spektroszkdpia szolgdlt. A felvett spektumok alapjin kdvetkeztettlink az Oregedés
sordn bekdvetkezd oxidacié mértékére a minta karbonil — indexének meghatirozasdval.
A lanctordelédésre a vinilcsoportok megjelendsébdl kovetkeziettiink, A reprodu-
kilhatésdg szempontjabdl a kivdlasztott mintdkat dfbéli dregitésnek vetettik ald. A
szakitds sordn tapasztalt mechanikai tulajdonsdgok kozel azonosak, azonban az infra-
vords spektrnmon mdr cltérés figyelhetd meg. Tehdt a szerkezetben bekovetkezett
kémiai valtozasok rendkfviil komplexek. Az anyag tonkremegy, emellett a folidk vas-
tagsdga is csdkken. A dolgozat tovibbi részében ezen megfigyelések okait kiilonbozd
mérési modszerek alkalmazdsaval kerestiik.

Az anyag feliileti szerkezetét XPS, a felilet morfologidjst SEM mdédszerrel
vizsgdltuk. A molekulatdmeg valtozasat dinamikus reometria médszerével kvettiik, A
varakozdsoknak megfeleléen az Oregedés sordn a molekulatomeg csSkkenését
tapasztaltuk.

A kémiai szerkezet és a termikus stabilitds kOzotti Osszefiiggést TGA késziiléken,
inert koriilmények kdzott kerestiik.

A kiinduldsi €s Gregitett mintakban jelen 1€v6 kristdlyos €s amorf fizisok ardnyt,
illetve az olvadasi, kristilyosodasi jellemzdket DSC késziiléken végzett mérésekkel
vizsgiltuk.
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Hiperelagazisos polisztirol eléallitdsa sztirol és divinil-benzol
karbokationos kepolimerizacidjaval kirnyezetileg elonyos
reakciokoriilmények kozott

Németh Brigitta, [1. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Ivan Béla egyetemi magédntandr
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
¢s MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztdly
Verebélyi Kldra tudomdnyos segédmunkatirs
MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudoméanyi Osztély

Napjainkban a polimer kémiai kutatdsok egyik egyre jelentdsebbé valé teriilete a
sok eldgazdst tartalmazé polimerek, mint a hipereligazdsos polimerek és a
dendrimerek eldallitisdra irdoyul. Munkdm sordn egy djnak szdmité mdédszert
kiséreltem meg alkalmazni hipereldgazdsos polimerek szintézisére az egyik
legnagyobb mennyiséghen felhaszndlt monomer, a sztirol szobahdmérsékleten
kivitelezett, divinil-benzolial zajlé kopolimerizdcidja révén kvdziéld karbokationos
koriilmények kozdtt. A polimerizdciés reakcidt két kiilonbozd oldészerben végeztem: a
hagyomanyosnak szimité, kémyezetre ugyanakkor hdtrinyos diklér-metdnban (DCM),
valamint a koOrnyezetileg eldnyts benzotrifiuoridban (BTF). Vizsgdltam mindkét
oldoszerben a koinicidtor valamint az inicidtor/bifunkciés monomer koncentriciGjanak
hatdsdt a hipereldgazdsos polisztirol képzddésére. Az optimélis reakcidkoriilmények
kivéilasztasdval méretnivelést is megkiséreltem dgy, hogy tovdbbi reakcidkra alkalmas,
el npem reagdlt vinil-csoportokat csoportokat tartalmazé  hipereldgazdsos
makromolekulak keletkezzenek.

A tudomdsunk szerint a vildgon clsOként kifejlesztett és megvaldsiiott eljdrds
alkalmas koOrnyezetileg elényds oldoszerben, rovid reakcididd alatt, tovabbi
ndvekedésre képes csoportokat tartalmazé hipercligazasos polisztirol elédllitdsara a
hagyomdnyoshoz hasonlé konverzidval. A polimerizdcié a hagyomdnyos, hiitést
igényld mddszerekkel ellentéthen kiilon energiabefektetés nélkiil, szobahdmeérsékleten
jatszodott le, igy a késobbi felhaszndlis sordn jelentds energiamegtakaritds érhetd el
vele. A tovabb mddosithatd vinil-csoportok révén pedig a termék alkaimas Iehet pep-
tidkémiai vagy gyogyszerkémiai felhaszndldsra, ngyanakkor tovdbbi polimerizdcidk
makroinicidtoraiként is alkalmazhato,
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A poli(N-izopropil-akrilamid) mint intelligens anyag

Osvath Zséfia, 1. évi. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezet6k: Dr. Ivin Béla egvetemi magantanir
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
és MTA KK AKIT, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly
Dr. Kali Gergely tudomanyos munkatirs
MTA KK AKT, Polimer Kémiai és Anyagtudomdnyi Osztdly

Napjainkban az intelligens anyagok viligszerte az érdeklddés kodzéppontjiba
keriiltek. A hémérsékletérzékeny poli(N-izopropil-akrilamid) taldn a legttbbet vizsgdlt
intelligens anyag, mivel felhaszndlasa igen sokrétli. Alkalmazhaté az orvosbioldgidban,
géliivegként, szenzorként vagy akdr akkumulatorként is.

A polimer kémidban a mai napig kihivast jelent a polimerck tndatos tervezése.
Nagyon fontos ugyanis, hogy a polimer szegmensek kozel azonos hosszisdgiak
legvenck, mivel tulajdonsdgaik jelentdsen fiiggnek a molckulatomegiiktdl ¢és a
molekuvlattmeg-eloszlasuktdl. Munkdm {6 célkitlizése ennek a probléminak a
megolddsdra irdnyult. Elészér linedris poli(N-izopropil-akrilamidjot szintetizdltan a
hagyomdnyosnak tekinthetd szabad gytkos polimerizdcidval. Mésodik lépésben egy
kviziéld polimerizécios eljardssal, a kvdziéld reverzibilis addiciGs-fragmentdcids
lancédtaddsos (RAFT) [1] gyokos polimerizdcidval dllitottam eld ugyanezt a polimert, a
polimeriziciéhoz sziikséges lancitaddszerek szintézise utdn. A kapott polimereket
gélpermedci6s kromatogrifids (GPC) és "H-NMR spektroszkopids alalizisnek vetettem
ald, melyek igazoltdk a virt eredményeket.

Dinamikns fényszorodasméréssel meghatiroztam a polimerek als6é kritikus
oldhatéségi homérsékletét (LCST), amely a szabad gyokis polimerizicié esetében joi
egyezik az irodalmi adatokkal [2], viszont hidroféb csoporttal rendeikezd RAFT
lancdtadoszer alkalmazédsakor 4 °C csokkenést tapasztaltam, ami mér Kismértéki
hidrofdb csoport jelentds hatdsdt mutatja a polimer LCST értékére. Ez az eredmény az
LCST ily médon torténd szabélyozési lehetdséget veti fel.

[1] Chiefari, J.; Chong, Y. K_; Ercole, F.; Kustina, J.; Jeffery, J.; 1e, T.P. T
Mayadunne, R. T. A. ; Meijs, G. F.; Moad, C. L.; Moad, G.; Rizzardo, E.; Thang,
8. H. Macromolecules, 31, 55595562 (1998)

[2] H. Alarco’n, S. Pennadam, C. Alexander, Chem. Soc. Rev., 34, 276-285 (2005)
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio RKK-1
Formiation exidaciéja perjodation és ozmium-tetroxid elegyével

Bajusz David, I11. évf. kémia BSc

DE Természettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezetd:  Dr. Lente Gabor egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A metin metanolld torténd oxiddlisa egy régen fenndllé kihivds és egyellre
megoldatlan probléma a kémikusok szdmdra. 1] A metdn a f6ldgdz {6 komponense,
amelyet iizemanyagként és nyersanyagként is hasznositanak. Tarolds és szallitds
szempontjdbél azonban jobb alternativat nydjt a folyékony metanol, amelynek
felhaszndlasa rdadasul rohamosan ndvekszik az vtébbi iddkben. A metdn metanolla
térténd dtalakitdsa az erés C-H kotés, illetve a metanol tovibbi oxiddcidja miatt
bonyolult feladat, amelyet sokféleképpen prébaltak mér megoldani, homogén &
heterogén reakciok titjdn egyarint.

A kozelmiltban Dr. James M. Mayernek €s tarsainak sikeriilt met4nt metanoll4
oxiddlni nédtrium-perjoddt €s ozmium-tetroxid elegyével; kutatdmunkdjuk eredményeit
2006-ban publikaltdk. [2]

Kutatécsoportunk munkijanak célja a perjodition és az ozmium-tetroxid egymdst

segitd, szinergikus hatisdnak a tanulmdnyozdsa oxiddcids reakcidik kinetikai-

vizsgdlatival (klilon-kiilon ugyanis a két oxidiloszer nem alkalmas a reakcio
kivitelezéséhez).

Kutatémunkink sordn a perjodation/ozmium-tetroxid rendszer formidtionnal vald
reakcidjanak kinetikajat vizsgaltuk, els6sorban UV/VIS spektrofotometria segitségével.
Osszehasonlitasképpen megvizsgaltuk a perjodation és a formidtion kozotti reakcidt is,
ozmium-tetroxid nélkiil, de egyébirint azonos korilmények kozott. A két reakcid
mechanizmusa  egymdstdl  Iényegesen  kiilonbéz8, fgy mindkét folyamatra
meghatdroztuk a reakcidsebesség fiiggését a reaktinsok koncentraciojitol és az
eredmények értelmezésére kinetikai modellt dliitottunk fel. A kinetikai modeliek
Osszehasonlitdsdval értelmezhetjitk az ozmium-tetroxid szerepét a reakcidban: az
eddigi eredmények alapjan azt valdszinisitjiik, hogy az ozmium-tetroxid a perjodétion

— oxidativ reaktivitis szempontjabdl jelentdsen eltérd — tetraéderes, illetve oktaéderes
formii kozéth reakeidt katalizdlja.

[1] Olah, G. A.; Goeppert, A.; Surya Prakash, G. K.: Bevond oil and Gas: The
Methanol Economy, Wiley-VCH, Weinheim, 2006.

[2] Osaka, T.; Watson, E. J; Dehestani, A.; Bales, B. C.; Mayer, J. M. Angew.
Chem. 20006, 118, 7593.
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Bakteridlis kemotaxismodellek érzékenységanalizise

Danis Judit, IV. évf. biolégia BSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Turanyi Tamds egyetemi tandr
ELTE Kémia Intézet

A kemotaxis a sejtek kémiai anyag 4ltal irdnyitott mozgdsa. A folyamat lehei6vé
teszi a baktériumok szdmdra az ¢lelem megtaldldsat, €s a veszélyek (pl. mérgek)
elkeriilését. A kemotaxis folyamata sordn a receptorok érzékelik a kérnyezetben 16v6
anyagokat, €s egy tobb fehérjébdl dllé foszforildcids kaszkadon keresztiil madosul a
sejt mozgisillapota, A bakteridlis kemotaxis biokérmai reakciémechanizmusokon
alapulé modelljei egyszerii példéi a bioldgiai jelatviteli rendszereknek, és alapot adnak
a magasabbrendii szervezetek jeldtviteli titvonalainak feltdrasdhoz.

Munkam sordn Rao €s munkatdrsai E. coli €s B. subtilis kemotaxis modelljeit [1]
vizsgéltam meg érzékenységanalizis segitségével. Kimutattam, hogy a kemotaxisban
fontos szerepet jatszé anyagfajtdk koncentraciolefutdsira mely reakcidsebességi
egyiitthatok értékének kis megvdltoztatdsa van nagy hatdssal. A COPASI program
segitségével szdmitottam az érzékenységi fiiggvényeket, majd azok megfelel
hényadosainak képzésével megvizsgiltam, hogy az E. coli és a B. subtilis modelljénél
fennillnak-¢ Osszefliggések az érzékenységi fiiggvények kozétt? Mindkét modellnél
talaltam lokdlis €s globdlis hasonldsdgot [2] is az érzékenységi fiiggvények bizonyos
csoportjaira. Megmutattam, hogy a globélisan hasonld érzékenységi fiiggvényi
paraméterek egymds megviltoztatdsanak hatdsit kompenzdlni képesek. BiolGgiai
rendszerek modelljeinél az érzékenységi filggvények globalis hasonldsdga azért fontos,
mert ez egy lehetséges magyardzat a biologiai rendszer robosztussdgara [3], hiszen azt
mutatja, hogy kiilsé okokbdl (pl. hdmérsékletvaltozas miatt) megvaltozd paraméterek
hatdsat mas paraméterek megfelelé megvaltoztatdsdval teljesen kompenzilni lebet.

[1]1 C. V. Rao, J. R. Kirby, A. P. Arkin, PLOS Biology, 2, 239-252 (2004)

(2] L Gy. Zsély, J. Zador, T. Turdnyi, J.Phys.Chem. A, 107, 2216-2238 (2003)

[31 A. Lovrics, I Gy. Zsély, A. Csikdsz-Nagy, J. Zador, T. Turfinyi, B. Novik,
Int.J.Chem.Kiner., 40, 710-720 (2008)
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Stopped-flow késziilék kalibracioja

Ditréi Tamas, I11. évf. kémia BSc

DE Természettudoményi és Technoldgiai Kar

Témavezetdk: Dr. Lente Gabor egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A gyors-kinetikai folyamatok tanulminyozdsira mér 80 éve léieznek mdodszerek,
ezek koziil az ltalunk is vizsgalt technika a megdllitott dramldsos, azaz stopped-flow
mddszer, amely a reaktdnsok nagyon gyors dramidssal végzett sszekeverésén, majd az
aramlds megallitisdn alapul Ez a fajta modszer csekély oldatigényii technika, amely
sordn a reakténsok keverése 1 milliszekundumos idétartam alatt térténik.

A késziilék is rendelkezik felsé méréshatdrral: sajat mérésiink alapjan mintegy 500
s nagysdgd elsérendii sebességi allandéju reakcickig lehet nagy pontossdggal mérmi,
Ennél gyorsabb folyamatok helyes tanulminyozdsihoz azonban korrekciéra van
szitkség, amelyre mir egy 1974-es cikkben felhivtik a figyelmet [1].

A korrekcidhoz fontos a késziilék megfeleld paramétercinek meghatdrozdsa, ezeket
kalibréciés mérésekkel végezhetjiik. Munkam sordn a késziilék kalibrcidjat végeztem
el egy 1977 6ta publikalt [2] & még miig haszndlt kalibraciés reakciéval. Ez a
diklérfenol-indofenol redukcidja savas kozegben aszkorbinsavval pszeudo-elsérendii
koriilmények kozott, redukiloszer-koncentricid valtoztatdsaval, :

A kordbban javasolt eljaras egyetlen id6paraméterre, a holtid6re koncentralt. Sajat
eredményeink azt mutattak, hogy a pontos munkdhoz még tovabbi két iddparaméterre
van szilkség, ezek a kiivettafeltoliési id6 és az iddeltolds. Mddszert fejlesztettiink ki
ezek egyidejii meghatdrozdsdra, és megmutattuk, hogy a kordbban haszndlatos eljards
jelent6sen torzitja a holtidd becslését. Az dltalunk kifejlesztett mdédszerrel
meghatdrozott adatok &sszhangban vannak a késziilék fizikai paramétereivel (kiivetta-
és holttérfogatok ardnya, becsiilhetd dugattyimozgdsi sebesség). Nagyon gyors
reakciokndl (1000 s™) a kiivettdn beliili oldat inhomogenitésanak nem hanyagolhat6 el,

Elvégeztik a késziilék maximélis mérdsi idejének kisdrleti megallapitdsat is,
amelyet a mintaoldatokbdl a reakciGeella irdnydba (vagy visszafelé) orténd diffizié
korlitoz. A technikdval még biztosan mérhetd leghosszabb reakcididd 150 s kariilinek
adodott.

[1] Lin, C. T., Rorabacher, D. B. J. Phys. Chem. 78, 305. (1974)

[2] Tonomura, B., Nakatani, N., Ohnishi, M., Yamaguchi-Ito, J., Hiromi, K.,
Analytical Biochemistry, 84, 370 (1978)
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Merrifield-gyantin immobilizdlt Co—aminosav komplexek készitése,
szerkezeti jellemzése és szuperoxid dizmutiz aktivitdsa

Elek Gabor gimndziumi tanulé (12. osztaly) [jelenleg 1. vegyészmémik BSc]
Dedk Ferenc Gimnizium — SZTE Természettudoményi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Palinké Istvan egyetemi docens
SZTE TTIK Szerves Kémiai Tanszék

Aktiv €s szelektiv katalizdtorok készitése régota az alap- és alkalmazotit kutatdsok
kozponti kérdése. Ilyen katalizdtorok készitéséhez sokiéle mintil lehet haszndlni, de a
legalkalmasabbak mindkét szempontb6l az enzimek. A sokféle enzim kéziil mi a
fémion kofaktort tartabmazé elektrontranszfer sajitsagd enzimeket valasztottuk
mintdnak. Olyan katalizdtorokat készitettiink, amelyekben a fémion képes az oxidaciés
dllapotdt €s a koordindcids szdmdt valtoztatni, 2 ligandumok a lehetd legegyszeriibbek,
de még/mar mutatjdk a polipeptid-kérnyezet katalitikus sajétsigait, ugyanakkor birjak
a "szigortbb" kisérleti koriilményeket (magasabb hémérséklet, kiilonféle old6szerek,
stb.) és a reakcidelegyb6l konnyen visszanyerhetSk, igy tjrafelhasznaldsuk
biztosithat6. Fémionként a Co(Il)-iont, ligandumként C-védett aminosavakat (C-védett
ciszteint, cisztint €s hisztidint) vagy azok keverékét, hordozoként Merrifield-gyantat
vélasztottuk. Az aminosavat vagy azok keverékét kovalens kotéssel rogzitettem a
gyantdra, €s ezutdn €pitettem ki a fémkomplexet egyrészt gy, hogy csak feliileten
rogzitett ligandumok 4lltak rendelkezésre, mdsrészt gy, hogy feleslegben 16v8, nem
rigzitett C-védett aminosavak is szerepelhettek ligandumként. A kapott immobilizalt
komplexek szerkezetét FT-IR spektroszképidval tanulményoztam, A spektrumok
vizsgalata, a feliileti koroplexek szine és a kémiai intuicid segitett a koordinicids szdm
€s a koordindlédé csoportok valdsziniisitésében. A kapott anyagok szuperoxid
dizmutdz aktivitist egy biokémiai tesztreakcié segitségével tanulmédnyoztam. Azt
tapasztaltam, hegy azok a komplexek, amelyek aminosav-keveréket tartalmaztak
ligandumkeént aktivabbak voltak, mint az egyfajta aminosavat tartalmazék, és ezek
koziil is azok mutattak kiemelkedd aktivitdst, amelyeknél ligandumként csak felileten
rogzitetett védett aminosavak johettek szdéba.
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Kondenzilt gyiiriis vegyiiletek szelektiv oxidacidja
Cr-SBA-15 mezopérusos katalizatorokon
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Témavezeték: Dr. Haldsz Janos egyetemi docens
Bangé Adrienn PhID hallgatd
SZTE Alkalmazott és K&myezeti Kémiai Tanszék

Szerves kémiai reakciokban a megfelels szelektivitds katalizatorok alkalmazisdval
érhetd el, ami egyrészt jelentheti egy adott termék elodllitasat szelektiv oxidAcié ered-
ményeként, mdsrészt pedig - példiul kirnyezetszennyezd komponensek
drtalmatlanitdsakor — a melléktermékek nélkiili teljes oxidaciét. A nehezen oxidalhatd
szerves komponensek hidrogén-peroxiddal megvaldsitott katalitikus oxidadcidjdban ez
az elv érvényesiil.

A kondenzdlt gylirlis vegyliletek (naftalin, dekalin, tetralin) szelektiv oxiddcidjdval
értékes termékek (naftolok, tetralon, sth.) dllithaték eld, azonban megfeleld
porusméretit katalizdtor sziikséges a reakci6é megvaldsitisdhoz. Az utdbbi évtizedekben
sikeresen alkalmazzik a mezopérusos Kkatalizdtorokat (megfelelé aktiv centrum
bevitelével)} hasonld reakcidkban, ezért tartottuk célszeriinek vizsgdlni aktivitisukat
ezekben a folyamatokban.

A kiilonbdz6 mdédon [impregnildssal{1) és izomorf szubsztiticidval(2)] eldallitott
Cr-SBA-15 katalizitorokat, a szintézist kbvetben rontgendiffraktometrids, nitrogén-
adszorpcits és TEM mérésekkel jellemeztiik. A vegyliletek oxidacigjat ulitrahangos
keveréssel, 80 °C hémérsékleten (tetralin esetében 60-40 °C hémérsékleten is),
kiilénboz6é reaktins:H,0, mdlardny alkalmazisdval, metanol (protikus) és acetonitril
(aprotikus) oldgszerekben, a két katalizdtor jelenlétében wvaldsitottam meg. A
reakcidelegyek analizisét gdzkromatografids dton végeztem.

A reaktansok koziil a paftalin az adott koriilmények kozoétt a legstabilisabb, csak
kismértékben alakul 4t, ez az aromés rendszer hatdsdnak tulajdonithatd. A dekalin is
viszonylag stabilis, de a termékspektrum szélesebb.. Az oxigén szelektiv beépiilése
(hidroxil- vagy oxovegyiilet kialakuidsa) mindkét szubsztrt esetén detektdlhaté, ez
bizonyiték a reakcié lejatszédasira. Ezen folyamatok a beépitett Adtmenetiférnek
jelenlétének tulajdonithatok.

A tetralin oxidacigjaban Cr-SBA-15(1) és Cr-SBA-15(2) katalizdtorok alkalmazdsa
esetén nagy szelektivitdssal kaptuk az ipari szempontb6l jelentds (névényvéddszer és
gyogyszer intermedier) l-tetralont, ami lehet6séget nyijthat a gyakorlati meg-
valésitdsra, természetesen a reakcidkoriilmények optimalizdldsdt kdvetben.
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A Ce(IV) fotoreakcidi vizes oldatokban
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A Ce(lV) ionok savas kémhatastd vizes oldatdban polikromatikus fény hatdsdra
lejatszodé fotokémiai folyamatokat vizsgiltuk. Kinetikai méréseinket egy HP-8543
tipusii diddasoros spektrofotométerben végeztiik, mellyel egyidében tudtuk inicidlni és
a spektrdlis védltozdsok alapjin kévetni a fotoreakcidkat.

Vizsgiltuk a Lambert-Beer torvény érvényességét az oldatok Ce(IV) koncent-
racidjara vonatkozdan, melynek sordn azt tapasztaltuk, hogy az sszeftiggés nagyon j6
kozelitéssel egyenest ad. Ugyanakkor ha a kénsav koncentricidja nem megfelelden
nagy az oldatban, akkor a Ce(IV) hidrolizise miatt némileg eltérhetiink a linedris
oOsszefiiggéstdl. '

Az oldattérfogattd! vald fiiggés fotokémiai reakciokndl lényeges. Ennek vizsgilata
sordn azt tapasztaltuk, hogy nagyobb térfogat esetén a kezdeti reakcidsebesség kisebb.
Az adatokbol kiszdmoltuk a reakci6é fényintenzitdsra vonatkozé rendiiségét, ami 1-nek
adédoit.

A megvilagitasi 1d6tdl vald fiiggést tobbféle koncentracidji Ce(IV) oldat esetdben
megvizsgdltuk. A 2,2-107* mol/dm® Ce(IV) oldat esetén kozel linedris Osszefiiggést
kaptunk a kezdeti sebesség és a megvildgitdsi szdzalék kozott. Emiatt ez esetben
kvantumhasznositasi tényezét szdmitottunk, mely ®=0,12-nek adédott. Megfigyelhetd
volt ugyanakkor, hogy a reakcié fény nélkiil is lejatszodik. Az 1,4-107° mol/dm®
toménységli Ce(IV) oldat esetén ez az Osszefliggés mdr nem linedris, hanem egy telitési
gorbét kaptunk. Az ennél toményebb Ce(IV) oldatok esetén a telités még kisebb
megvildgitasi szdzalék esetén bekdvetkezik,

Adott Ce(IV) koncentricié mellett a H,S0, koncentricidjdnak a novelésével a
reakcid szintén gyorsfthaté.

A hémérsékietfliggés vizsgalata sordn bebizonyitottuk, hogy a reakcidnak vannak
nem fotokémiai lépései is, hiszen magasabb homérsékleten a kezdeti reakcidsebesséy
jelentbsen megndtt.

Ezen kivil megvizsgaltuk a Ce(II) ionok jelenlétének hatdsdt, mely egyértelmiien
azt mutatta, hogy névekvd Ce(JlI) koncentricid esetén a folyamat ielassul.

Ezen munka a TAMOP 4.2.1./B-09/1/KONV-2010-0007 tdmogatdsdval késziilt.
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A 3.4-dihidroxifenil-ecetsav és a vas(IIl) ion kozotti reakcié
kinetikaja
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A 3 A-dihidroxi-fenil-ecetsav az €16 szervezetben termelédd vegyiilet, amely az
egyik legfontosabb ingeriiletitvivé anyagnak, a dopaminnak a f6 anyagcsereterméke.
A dopamin a kozponti idegrendszerben fejti ki hatdsit, az ingertilet-atvitelben jétszik
fontos szerepet. A dopamin akkor szabadul fel, amikor valamilyen pozitiv hatds éri az
¢l6lényt. A 3,4-dihidroxi-fenil-ecetsav (DOPAC) eredete a szervezetben valGsziniileg
kettds: részben az ételekbSl szdrmazd, részben pedig a szimpatikus idegekben
szintetizdlt dopamin szdrmazéka.

Korabb munkikban a dopamin reakciéjit peroxomonoszulfit-ionnal €s vas(IIl)
ionnal kinetikai szempontbdl is megvizsgaltdk. [1-2] Sajat munkankban hasonld
kisérletsort hajtottunk végre a 34-dihidroxifenil-ecetsav alapvetd reaktivitdsi
sajétsigainak spektrofotometrids és stopped-flow madszerekkel. .

A peroxomonoszulfit-ionnal végzett kezdeti kisérleteink sordn  komoly
reprodukdlhatdsigi problémdink adédtak. Ezen nehézség lekiizdése érdekében EDTA-
oldatot alkalmaztupk, amely bdr javitotta, meg nem oldotta a problémdt, igy a
tovabbiakban Fe**-oldatot hasznaltunk oxidalészerként.

Elokisérieteink sordn megallapitottuk, hogy savas koriilmények kozott nem tériénik
katalitikus  autooxiddcioé, igy a méréseink nem igényeltek oxigénmentes
koriilményeket. Emellett a fotokémiai reakcié lehetbségét is kizdrtuk. A kerdeti
reakciOsebesség koncentraciofiiggésének vizsgélatakor tapasztaltak arra vtaltak, hogy a
kezdeti szakasz Fe®'-ra nézve elsérendii, mig a dihidroxi-fenil-ecetsavra nézve telitési
jelleglt kinetikdt mutat. A kisérleti tapasztalatokat ésszegezve megéllapitottuk a
folyamat tapasztalati scbességi egyenletét, amelynek magyardzata €s igy a kinetikai
modell feldllitdsa azonban még tovabbi kisérleti munkdt igényel.

[1] El-Ayaan, U., Herlinger, E., Jameson, .F., Linert, W., Dalton Trans. 2813-2818

(1997)
[2] Simon Adrienn: Dopaminszdrmazékok oxiddldsa peroxomonoszulfat-ionnal,

vas(ll) katalizitor jeleniétében, diplomamunka, Debreceni Egyetem (2000)
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A hidrogén égésénél fontos reakciéparaméterek bizonytalansaganak
hémérsékletfiiggése

Sedyd Inez, I. évf. vegyész MSc
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetbk: Turdnyi Tamds egyetemi tandr
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék
Zsély Istvim Gyula egvetemi adjunktus
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Gézfazisi elemi reakcidkat tartalmazé mechanizmusokkal lefrhaték a kiilonbozd
anyagok égései és a légkorkémiai folyamatok, felhaszndldsukkal lehet kornyezetkiméls
eljdrasokat fejleszteni ¢és vegyipari folyamatok hatékonysagdn javitani. Sokan
tanulmanyoztdk €s tanulményozzdk ma is az egyes elemi reakciékat, és rengeteg
kisérleti adat 41l azokrdl rendelkezésre.

A reakcidkinetikai paraméterek fontos jellemzéje azok bizonytalansiga, hiszen
segitséglikkel kiszdmithatd a reakcidmechanizmusokat felhaszndlé modeliek
eredményénck megbizhatésdga. Nagy Tibor PhD értekezésében [1] levezetett egy
Osszefiiggést a sebességi egylitthaté hémérsékletfiiggd bizonytalansaga, illetve az
Arrhenius-paraméterek szordsa €s korreldcids egyiitthat6i kozott. Ezt az Osszefiiggést
fel lehet hasznélni arra, hogy a kisérleti adatok bizonytalansigdhdl meghatirozzuk az
egyes elemi reakciok Arrhenius-paramétereinek bizonytalansagat.

Dolgozatomban a kivetkezd gézfazisi elemi reakcidkat vizsgaltam: HO, + H — H,
+0, ,H+O0,+M—-HO,+M,OH+H, - HO+H H+0, -0+0H& O+
H; — H + OH., Mindegyik reakcié alapvetfen fontos a hidrogén gyulladdsdnak
kvantitativ lefrdsdhoz. Tobb reakcidkinetikai adatgylijtemény felhaszndldsdval
mindegyik reakcidhoz d&sszegyhjtdttemn az Osszes kisérleti és elméleti adatot
(reakcionként jellemzoen 40-100 meghatirozott Arrhenius-paraméter-készlet). Az
adatok kritikai értékelésével minden egyes elemi reakcidhoz meghatiroztam a
sebességi  egyiitthaték €s azok bizonytalansdgdnak hdmérsékletfiiggését, majd
kiszamitottam az Arrhenius-paraméterck korreldciés mdtrixdt. Meghatfroztam a
forditott  irdnyd reakciék Arrhenius-paramétereinek  bizonytalansdgit is a
termodinamikai adatok bizonytalansaginak felhaszndldsdval.

A kapott bizonytalansdgi adatok koribban nem 4lliak rendelkezésre. Ezek az
informécidk felhaszndlhaték a reakcikinetikai modellek bizonytalansdganak sokkal
pontosabb meghatirozasdhoz.,

[1] Nagy, T., Reakcickinetikai modellek bizonytalanséganalizise és redukcidja, PhD
ériekezés, (2009)
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A gamma-valerolakton eléallitasa
a levulinsav katalitikus hidrogénezésével

Stradi Andrea, II. évf. kbrnyezettudoméany MSc
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetd:  Dr. Mika Lisz16 Tamas egyetemi adjunktus
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

A XVII-XTIX szdzadi ipari és technoldgiai forradalom éta bolygdnk lakossdga és
vele egyiitt az energetikai €s vegyipari termékek irdnti igényei is jelentdsen megnottek.
A foldgdz és a kbolaj mindkét ipar fontos nyersanyaga, igy a leléhelyek kimeriilése
kett@s nehézségeket vet fel. Az ezek kivdltdsdt célzé innovativ megoldisok tehit
épgetden sziikségesnek bizonyulnak.

A biomassza konnyen kezelhetd, szén-tartalmi vegyiiletekké vald atalakitasa igen
gyorsan fejl6dé dgazat a fenntarthaté kémigban. Horvéth Tstvan Tamdas Professzor Ur
kutatdcsoportja segitségével sikeresen Allitotta eld cukrokbdl a levulinsavat, majd
annak katalitikus hidrogénezésével az energetikai- €s vegyipar szdmdra egyardnt
hasznosithaté gamma-valerolaktont, amely bizonyftottan tovibb alakithaté alkénokka.'
Az élelmiszeriparban mar ismert és alkalmazott vegyiiletet kellemes, édeskés illata
kénnyen felismerhetévé teszi, mig kormyezetbardt mivoltat alitimasztja, hogy vizzel
korlatlanul elegyedik, ezért a természetben gyorsan lebomlik. Mivel elédllitdsa bio-
masszdbdl is torténhet, igy a mezbgazdasdgi novényi hulladékok felhaszndlisdra
potencidlisan alkalmas. Alacsony az olvaddspontja és a gbznyomdsa, illetve magas a
forraspontja, biztonsdgosan tarolhato és szallithatd. Felhasznaldsa sokoldald, lehetséges
gyujtéfolyadékként (az emlitett kutatGcsoport szabadalma) vagy benzin-adalékként
energetikai célokra, illetve alkanokka dtalakitva vegyipari alapanyagként hasznositani.

Kutatasom célja, hogy a zoldkémia alapelveit figyelemben tartva, olddszer-
mentesen, kiilonbozd szelektiv katalizatorokkal (valamint azok Osszehasonlitdsdval) és
a reakcidk konverzidinak dsszevetésével olyan modszert alakitsak ki, amely iparilag is
alkalmazhaté lehet. Méréseimet gazkromatogrifia €és NMR spektroszkdpia segitségével
is nyomon kévetem.

[1] Mehdi, H.; Fabos, V.;Tuba, R.; Bodor, A.; Mika, L. T.; Horvéth, L T., Top.Catal,,
2008, p.48-49.
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Klér-szubsztitualt (E)-2,3-difenilpropénsav szarmazékok
enantioszelektiv hidrogénezése cinkonidinnel modositott pallidium
katalizatoron; a sav-adszorpcié médjanak kisérleti kimutatisa

Szabados Erika, L. évf. vegyész MSc
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Széllési Gyorgy tudomanyos fdmunkatars
MTA-SZTE Sztereokémiai Kutatécsoport, Szerves Kémiai Tanszék

A szintetikus szerves kémidban napjainkra egyre fontosabb kivetelmény lett az
optikailag tiszta kirdlis vegyiiletek el64llitdsa, melyet tobbek kozott enantioszelekiiv
heterogén katalitikus eljirdsokkal oldanak meg. A heterogén katalizdtorok elénye
Ujrafelhaszndlhatésdguk miatt kereskedelmi és komyezetvédelmi szempontbd! is
jelentds a homogén katalizdtorokkal szemben. Munkdm sordn vizsgdltam prokirdlis
telitetien karbonsavak, ezen beliil is az (E)-2,3-difenilpropénsav klér-szubsztitudlt
szarmazékainak hidrogénezését cinkonidinnel médositott palladium kataliz4toron.

Az (E)-2,3-difenilpropénsav és szdrmazékainak hidrogénezése kiemelkedd, akar
96%-o0s enantioszelektivitdst 13 credményezett kordbbi vizsgdlatok sordn, dm ezek
egyike sem mutatott rd pontosan a sav fémfeliileten valé adszorpciéjdnak médjéra, az
adal¢k amin pontos hatdsira, valamint a feliileti sav-cinkonidin dtmeneti komplex
szerkezetére sem. Hzek vizsgdlatira az (E)-2,3-difenilpropénsav 11 db kiilonbézé
helyzetl klor-szubsztitudlt valtozatit vélasziottuk, figyelembe véve egyrészi az eddig -
vizsgalt szdrmazékok esetében kapott szubsztituens-hatdst, mdsrészt azt, hogy
vélhetden milyen helyettesitési pozicidk adhatnak informéci6t a sav adszorpciéjénak
mikéntjérol.

Az eredmények alapjan megéllapithatd, hogy az o-fenil gyfiriin mind az orto mind a
para helyzetli szubsztituens csak kis mértékben hasad le, tehdt ez a gytiri nem lapjdval
adszorbedlodik a fémkatalizdtor felilletén. A P-fenil gylirlin taldlhaté para helyzet(i
szubsztituens viszont rendkiviil gyorsan lehasad, amely a B-fenil gyiirli lapjaval valé
adszorpciGjara utal a katalizdtor feliiletén. Vizsgélataink nem csak az adszorpeid
mGdjdra mutattak rd, hanem arra is, hogy az 4ltalunk hasznalt médszer B-fenil gyiiriin
kigrral belyettesitett 2,3-difenilpropionsavak eldallitdsira nem alkalmas a szubsztituens
gyors hidrogenolizise miatt, 4m kivdldan alkalmazhaté az o-fenilen klérral
szubsztitudlt telitett savak kinyerésére, mégpedig j6 kitermeléssel és megfeleld optikai
tisziasdggal.
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Reakcié-diffiizié mintazatok a Landolt reakcio bévitett valtozataiban

Takacs Nandor, V. évf. vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Szalai Istvan egyctemi adjunktus
ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Az autokatalitikus kémiai reakciok szamos érdekes jelenséget produkilnak. Ezek
kéziil az egyik leglatvinyosabb a kémiai mintazatképzodés. A kémiai mintizatokhoz
hasonlé struktirdkat a természetben szdmtalan helyen taldlhatunk: kbzetek belsejében
kialakulé periodikus struktirik, az dllatok kitlsején lathaté jellemzden foltok, csikok.
Az egyszerlbb kémiai reakcifkban megfigyelhetd mintdzatok modellként j& kinduldsi
pontot adnak a bonyolultabb bioldgiai és geoldgiai jelenségek megértéséhez.

A Landolt reakcié (joddtion-szulfition} bvitett valtozatai megfeleld kdrillmények
kozott alkalmasak kémiai mintdk el6Allitdsdra. A reakcié-diffiizié rendszerek
viselkedését alapvetden meghatirozzdk a peremfeltételck ¢és a reaktor geometridja.
Munkdm a (kdlium-(hexacianoferrat(ID))-tal (FIS) €s tiokarbamiddal {TulS) bdvitett
rendszerek kipban és hengerben tapasztalhaté viselkedésénck vizsgdlata és az
eredmények magyardzata volt. A kip alaki gélekben elvégzett kisérletekkel a
méretfiiggés mintdzatokra gyakorolt hatdsat vizsgaltam. Az eredményeket kétféle
méretil henger alaku gél segitségével ellendriztem. A két, alapvetSen hasonlé reakcié-
diffizié rendszer viselkedésében Iényeges kiilonbségeket figyeltem meg, amelyeket
részben kinetikai okokra tudtam visszavezetni.

Periodikusan mozgd front a kip alaki gélben (FIS reakcid)
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Az ozmium-tetroxid és a perjodation szinergikus hatisdnak
vizsgalata jodidionnal szemben

Timdri Istvan, 1. évi. vegyész MSc

Debreceni Egyetem Természettudoményi és Technoldgiai Kar

Témavezeté: Dr. Lente Gabor egyetemi docens
DE TTK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Vizsgdlataink sordn a jodidion és az ozmium-tetroxid/perjoddtion elegy kozotti
reakcidt tanulmédnyoztuk. Az ozmium-tetroxid €s a perjoddtion oxidéciés reakcidiban
tapasztalhaté szinergikus hatdst az irodalomban a metdnnak metanolld valé dtalakitisa
sordn €szleltek [1), azonban ezen érdekes jelenség okdra még nem taldltak valaszt. A
metinnak metanold valé oxiddldsa ipari szempontb6l nagy jelentéséggel bird
folyamat, ezért is fontos a szinergikus hatds mechanizmusdnak értelmezése.

Mi a két oxiddloszer hatisdt jodidionnal szemben vizsgiltuk meg. Kisérleteink

sordn azt tapasztaltuk, hogy az ozmium-tetroxid/perjodition elegy gyorsabban oxidélja
a jodidiont, mint ha a két oxiddloszert Snmagdban alkalmazzuk. A legnagyobb relativ
kiilonbséget bérax pufferes kdzegben tapasztaltuk, ezért kisérleteink nagy részét lyen
koriilmény mellett végeztiik.

Kinetikai vizsgdlataink sordn tanulmédnyoztuk a dolgozat témdjat képezd reakcié
kezdeti scbességének fiiggését az ozmium-tetroxid, a perjoddtion és a jodidion
koncentrdcigjdtdl, ilietve a pH-t61. ]

A kinetikal effektusok kézenfekvé magyardzata lenne, hogy a perjoddtion és az,
ozmium-tetroxid kozott valamiféle addukium alakul ki, és ennek a koncentrieidja
Osszemérhetd a meghatdrozé reagens koncentricidjaval. Kiterjedt egyensulyl
kiserleteink folyamédn azonban az ozmium-tetroxidot €s perjoddtiont is tartalmazd
reakciéelegyben spektrofotometrids, pH-potenciometrids, '“'I NMR spekiroszkopids és
ESI-TOF tomegspekirometrids médszerrel sem tudtunk semmiféle komplex részecskeét
kimutatni.

Magyarazatként felvethetd az is, hogy az ozmium-tetroxid a Jjodidien-perjodation
reakcidban keletkezé egyik koztitermékkel reagilva fejti ki katalitikus hatdsdt. A
reakcidrendszer pontos mechanizmusleirdsdnak kulcskérdése, hogy az OsO, milyen
részecskével reagdl kozvetleniil. Ilyen tekintetben eddigi kisérleteink csak negativ
iranyban nytdjtanak tdmogatast: az oldott fém-oxiddal reagélé részecske nem lehet sem
a perjoddtion, sem a jodétion, sem a jodidion.

[1} Osako, T., Watson, E. J., Dehestani, A., Bales, B. C., Mayer, F. M., Angewandte
Chemie, 118, 7593-7596 (2006)
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Hidrodehalogénezési reakciok aramlasos mikroreaktorban

Torma Krisztian Gabor, IV. évf. kémia BSc

DE Természettndomanyi Kar

Témavezets: Dr. Katho Agnes tudomanyos fémunkatérs
DE Fizikai Kémiai Tanszék

A halogénezett szénhidrogének kozott szdmos toxikus, rakkeltd hatdsd van. Mivel
természetes lebomldsuk rendkiviil lassd, a szennyezések eltdvolitdsa, drtalmatlanitisa
elengedhetetien a kdrnyezet megdvisinak szempontjabdél. Az alkalmazott kémiai
folyamatok koziil jelentsek a hidrodehalogénezési reakcidk, melyeket gyakran dgy
végeznek, hogy megfeleld heterogén katalizdtor jelenlétében, dllandd keverés mellett
reagiltatjdk az dtalakitando vegytiletet H, gizzal.

Dolgozatomban a szakaszos reaktor helyett folyamatos dramldsos reaktorban vizs-
galtam a benzilklorid, kl6r- és brémbenzol valamint az 1,2-dibrémbenzol halogénmen-
tesftését kiilonbozé hémérsékleteken, nyomdsokon valamint dramlési sebességek mel-
lett. A vizsgilatokhoz a ThalesNano Zrt. altal kifejlesztett mikrofluidikai reaktort (H-
Cube®) baszndltam, melyben a reakcidk cserélhetd katalizdtor oszlopokon mennek
végbe.

A benzilklorid hidrodehalogénezését azonos koriilmények kozitt részletesen tanul-
minyoztam Raney-Ni és 10% Pd/C katalizatorral. Megdllapitottam, hogy 20 bar H,
nyomdson €s 30 °C homérsékleten a Rancy-Ni az aktivabb katalizitor, de sem a nyo-
mas, sem a hdmérséklet novelésével nem fokozhaté az dtalakulas. A Pd/C katalizator-
ral azonban a hémérséklet emelésével jelentdsen nétt a konverzi6, a nyomds fokoz4sa-
val pedig teljessé vilt a reakcié. Bér tovabbi tizenhat katalizdtorral is vizsgéltam a ben-
zilklorid hidrodehalogénezését, céljaimnak a 10% Pd/C bizonyult a legalkalmasabbnak.

fgy,_a kl6r- és brémbenzol halogénmentesitéséhez is ezt haszndltam. Adataim az
elvdrdsokat tAmasztjdk ald: a./ az aromds magban szubsztitndlt halogénvegyiiletek hid-

rodehalogériezése nehezebben megy végbe, mintha a halogén a benzilesoporthoz kap-

csolddna b./ a brdmbenzol lényegesen enyhébb koriilmények kozitt dehalogénezhetd,
mint a megfeleld kloro-szdrmazék.

A brémbenzol és az 1,2-dibrémbenzol azonos korilmények kozott meghatirozott
konverzidit tsszehasonlitva, a kétszeresen halogénezett vegyiilet nagyobb mértékben
alakul at. Ez arra utal, hogy az els6 halogén leszakitdsa kénnyebb, mint a brémbenzol
dehalogénezése.

Atmoszférikus H; nyomdson, T= 35°C-on szakaszos listreaktorban dehalogéneztem
az 1,2-dibrémbenzol oldatit az H-Cube® készillék toltetével megegyezd mennyiségii
katalizdtor jelenlétében: 6t perc alatt kaptam olyan termékelegyet (42,1% benzol,
14,9% brémbenzol), mely ezen a hémérsékleten és nyoméason 13 mp tartdzkodasi idd
mellett képz6dik az H-Cube® mikroreaktorban.
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Reakcidkinetikai szimuliciok a PrIMe adatbazis alapjan

Varga Tamas, II1. évf. kémia BSc
ELTE Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Témavezetok: Turanyi Tamés egyetemi tandr
ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tansz&k
7Zsély Istvan Gyula egyetemi tanar
ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Osszetett reakciémechanizmusok vizsgélata esetén fontos és nagyon munkaigényes
feladat a mechanizmuson alapulé modellek szimuldcidja szdmos kiilonbozé kisérleti
korlilménynél €s az eredmények Osszehasonlitisa a mért adatokkal. A mechaniz-
musvizsgdlatban hasznos €s hatékony eszkdz az érzékenységvizsgilat [1]. Az
grzékenységvizsgdlat segiiségével megtudhatd, hogy az egyes paraméterck megval-
toztatdsa mekkora valtozdst idéz eld adott koriilmények kozott egy szimuldciés ered-
ményben.,

Munkam sordn elkészitettem egy Matlab programot, amely a PrIMe adatbdzisban
[2] taldlhat6, kisérleteket leiré adatfijlok alapjin automatikusan elvégzi a szimuldciét,
tablazatosan €s grafikusan Ssszehasonlitja a mért és szdmitott eredményeket, valamint
érzékenységvizsgdlatot is végrehajt. A programom segitségével szisztematikusan
megvizsgiltam a PrIMe adatbézisban talalhat6, a Hy/O, rendszerek gyulladdsét leird
kisérleti adatokat. Osszesen 354 Jokéshulldm-csBvel végzett kisérlet adatait dolgoztam
fel €s érzékenységanalizissel megéllapitottam, hogy az egyes kisérleti eredmények
mely elerni reakciclépés sebességi egyiitthat6janak pontositdsshoz hasznalhatok fel.

A programom képes arra is, hogy tetszéleges PriMe adatfile alapjdn, tetsz6leges
kisérleti pomthoz polinomkézelitésen alapulé vilaszfeliiletet szdmitson, Egy
vélaszfelillet [3] a modell paraméterei fiiggvényében fejezi ki egy szimuldcié
eredményét. Ezeket a vilaszfelileteket alkalmazni lehet majd mechanizmus-
optimalizalé eljdrasokban.

A programom segitségével sokkal jobban felhasznilhat6vd vilt a Prime adatbazis,
valamint gyorsabbd, egyszeribbé &s hatékonyabbd valt Gsszetett gazkinetikai
reakcidmechanizmusok fejlesziése és tesztelése.

[1] Saltelli, A., M. Scott, K. Chen, Sensitivity analysis. Chichester: Wiley. (2000)
[2] htip://www. primekinetics.org/.
[3] Davis, S. G., Mhadeshwar, A. B., Vlachos, D. G., Wang, H.,

Int. J. Chem. Kinet., 36, 94-106 (2004)
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A vy-valerolakton hidroxilgyokkel véghemendé gazfazisii elemi
reakciéjanak kinetikai vizsgilata gyorsaramlisos méréberendezéssel

Zsibrita Déra, I11. évf. vegyészmémdok BSc
BME Vegyész- €s Biomémoki Kar

Témaverzetok: Dr. D6ébé Sandor egyetemi magdntandr
MTA KK Anyag- és Kémyezetkémiai Intézet
Farkas Maria tudomdnyos segédmunkatars
MTA KK Anyag- és Komyezetkémiai Intézet

Napjainkban az egyik legnagyobb problémat jelenti Foldink fosszilis
energiatartalékainak kimerilése. Ez arra Oszt6nzi a vegyipart, hogy minél tobb,
Iehetbleg 1j, a kimyezetre és egészségre nem 4rtalmas, biomasszdbdl eléallithatd,
megiijuld nyersanyagforrdsokat taldljon. Az igéretes, Uj biovegyiiletek sordba tartozik a
y-valerolakton (GVL). A GVL igazi kérnyezetbardt molekula, régéta alkalmazzik
élelmiszeradalékként.

Szembesiilniink kell viszont azzal a problémdval, hogy nem ismerjiik a molekula
légkérkémiai hatdsait, ezért a széleskorli felhaszndlds el6tt alaposan meg kell vizsgélni
a GVL fizikai-kémiai tulajdonsdgait és reakcidinak kinetikajat. Légkorkémiai
szempontbdl elsdsorban a hidroxilgydkkel végbemend reakcidt kell tanulmdnyoznunk,
mert az OH-gyok kiztudottan a troposzféra egyik legreaktivabb szabadgyoke.

Kutatdsaim célja az OH + GVL reakeid sebességi egyiitthatdjanak meghatirozisa
volt, mivel kordbbrdl irodalmi adat nem &llt rendelkezésrc crre a reakcidra. A
reakciokinetikai méréseket gyorsdramldsos méréherendezéssel végeztem. A mdédszer
kiilonlegessége, hogy a reakcio gyors gdzdramban megy végbe, valamint a reakci6idot
a reaktdnsok kontaktideje hatdrozza meg. Az dramlisi cséreaktorba bevezetett GVL a
keveredési pontndl reakcidba lép az injektorb6l jovo OH-gyokkel. A gydk
koncentrdciéval ardnyos OH-jel nagysdgét a keveredési ponitél ismert tdvelsigokban
rezonancia-fluoreszcencids detektaldsi mddszerrel mértem.

Az egyes mérésekbdl kapott pszeudo-elsbrendli sebességi egyiitthatGkat a GVL
koncentricié fiiggvénydben dbrazolva egyenest kaptam, melynek meredeksége ardnyos
a brutté reakcié sebességi  egyiitthatdjaval. A kapott sebességl  egyiitthato
szobahémérsékleten (3,17 + 0,42) 10" em® molekula™ s7.

Tovdbbi terveim kizé tartozik az OH + GVL reakcid sebességi egyiitthatdjdnak
meghatdrozdsa a hémérséklettiiggés tanulmdnyozdsdval, valamint a gyorsdramliasos
technika mellett impulzuslézer fotolizissel is.

212




Szerves kémia 1. tagozat

213




XXX, Jubileumi OTDK Kémiat €s Vegyipari Szekeid ORGA-1
3,4-Dihidro-p-karbolinok és 1,3-dipélok reakcidjanak vizsgalata

Abrinyi-Balogh Péter, IV. évf. vegyészmérnok BSc
BME Vegyészmémnoki és Biomémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Milen Matyis tiszteletbeli oktato, kutaté-fejlesztd vegy€sz
EGIS Gyogyszergydr Nyrt.
Dr. Keglevich Gyorgy egyetemi tandr
BME-VBK Szerves Kémia és Technol6gia Tanszék
Konzulensek: Dr. Mucsi Zoltdn senior kutato
Servier Research Institute of Medicinal Chemistry (SRIMC)
Dr. Kortvélyesi Tamas egyetemi docens
SZTE-TTIK Fizikai Kémia és Anyagtudoményi Tanszék

A P-karbolinvdz szdmos természetes és szintetikus eredetli vegyiiletben
megtaldlhaté. Ezeket a foleg alkaloid-jellegi anyagokat széleskorien alkalmazzik a
gybgyészatban biolégiai aktivitdsuk miatt, gy szintézisiik jelentds figyelmet kapott.
Kisérleteink célja az volt, hogy 4j P-karbolinvazas vegyiileteket dllitsunk el6 (oxaza- és
diazaharmicin-szdrmazékok), melyek ottagd D gyiriijében tSbb heteroatom is
taldlhatd.

Ezeket a vegylileteket a konnyen hozziférheté 3,4-dihidro-B-karbolinokbél
terveztiik elddllitani a reakcidban in sitw keletkezd 1,3-dipdlok segitségével,
cikloaddiciés reakcioval.

Munkdm sordn 4-fluorbenzolkarboximidoil-kloriddal reagéltattunk 3,4-dihidro-f-
karbolinokat. Az 1-es szénatomon szubsztitudlatlan vegyilletek esetén megfigyeltiik a
kapott tetraciklus savkatalizalta izomerizacidjit és vizes kozegben t0rténé bomldsat. A
reakciét kiterjesztetiik szubsztitudlt 3,4-dihidro-P-karbolin-szdrmazékokra is, az
oxazaharmicin-szirmazékokat 90 % feletti termeléssel nyertitk ki. Két ekvivalens
reagenssel végezve a reakci6t egy érdekes triazol-N-oxid melléktermék keletkezésére
lettiink figyelmesek.

A reakciémechanizmusok-elemzése sordn kideriilt, hogy érdekes és ritka mddon a
dpoloktdl vart 1,3-dipoldris koncertikus cikloaddicié helyett egy djszerii, ionos
mechanizmusi nem koncertikus, kvdzi kétlépéses addicié megy végbe €s igy jon létre
a fétermék, majd abbdl egy djabb nitril-oxid addicigjaval a melléktermék.

Vizsgéltuk a reakciét egy miasik dipéllal, nitril-iminnel is. A diazaharmicin-
szdrmazékokat 70-90 %-os termeléssel izolaltuk, mellékreakcidkat nem tapasztaltunk.
A reakcidmechanizmus megegyezett nitril-oxid esetén lefrtakkal.
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipar Szekcis ORGA-2
3-Formilkromonok reduktiv aminalasai

Balogh Fruzsina, 1. évf. vegyész MSc

DE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Konya Krisztina adjunktus
DE Szerves Kémiai Tanszék

Munkdm sordn a 3-formilkromonbd! reduktiv amindldssal szekunder aminokat
allitottunk el8, melyhez a kiinduldsi 3-formilkromonokat Vilsmeier-Haack reakcidval
2’-hidroxiacetofenonbél médositott Harnisch eljardsnak megfelel8en szintetitaltuk.'>
Aliféds ¢s aromds aminokkal végrehajtva a reakcidkat megfigyeltiik, hogy nem minden
esetben a vdrt szerkezetli terméket kaptuk. Megdllapitottuk, hogy a redukcis lépésben
a hidrid-ion belépése 1,4- vagy parhuzamos 1,2- és 1,4-addiciéval valésul meg, attél
fiiggben, hogy az amino-csoporthoz alifds vagy aromds csoport kapcsolédik. "H-NMR,
COSY-NMR és rontgendiffrakeids vizsgalatokkal igazoltuk a vegyiiletek szerkezetét.

P N /’%}/D*;l el
R/\_f/p,\n/\\/ ng R s R - qai
&) o H o
1 4-addiciis termek 12-addicidsdermal;

Megfigyeltilk, hogy az anilin szdrmazékok esetén az aromds gyiriihtz kapcsolédé
elektronkiilds- vagy elektronszivé-csoportok hatédssal vannak a termék ardnyra. Igy 17

eddig az irodalomban nem ismert vegyiiletet dllftottunk el6. Négy vegyiilet szintézisét-

robotizilt mddszerrel is végrehajlottunk.

[1] (a) S. Sato, T. Sakamoto, E. Miyazawa, Y. Kikugawa, Tetrahedron, 60, 7899
{2004); (b) B. T. Cho, S. K. Kang, Tetrahedron, 61, 5725 (2005); (c) B. Miriyala, S.
Bhattacharyya, J. S. Williamson, Tetrahedron, 60, 1463 (2004); (d) R. Apodaca, W.
Xiao, Org. Lett., 3, 174 (2001).

[2] (a) G. E. Ryschkewitsch, E. R. Birnbaum, Inorg Chem., 4, 575 (1965); (b) R. A.
Baldwin, R. M. Washburn, J. Org. Chem., 26, 3549 (1961).
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié ORGA-3

Bifunkci6s 1-[2-(trifluormetil)fenil Jpirrol
szarmazékok szintézise

Deak Szilvia, I. évf, gyogyszervegyész-mémok MSc
BME Vegvészmérndki és Biomérnoki Kar

Témavezetok: Dr. Faigl Ferenc egyetemi tanar
BME Szerves Kémia €s Technoldgia Tanszék
Matravolgyi Béla doktordns
BME Szerves Kémia €s Technoldgia Tanszék

A BME 5zKT Tanszékén mikoéddé kutatcsoportban médr tobb éve folynak dj
arilpirrol szérmazékok el6dllitdsat és tulajdonsdgaik vizsgélatat célzé kutatdsok.
Munkdm sordn 1-[(2-(trifluormetil fenil]pirrol (1) bifunkciés szdrmazékainak
szintézisét valdsitottam meg. Célom volt a 2 vegyiilethdl kiindulva j eljards
kidolgozdsa a karboxil-csoportok szelektiv A4talakitdsdra j, optikailag aktiv
szdrmazékok ((+)-3) szintéziséhez. Vizsgéltam tovabba alapvegyiiletem (1) szelektiv
bromozdsi lehetdségeit is. A bevitt bromatomok - fémorganikus tdton - kiilonbézd
funkcids csoportokra torténé cseréje révén ugyanis dj szerkezetll atropizomereket (4)
allfthatunk eld.

"@\ 3 @ @\(:OGH

N

(N

Ry R N R

F3c\© PF&C\@ T e cooH T FC ﬁ'p‘a
()4 R-(+)-2 (+)-3

Kutatécsoportunkban eziddig 1 olyan amino- és hidroxil-csoportot is tartalmazd
szarmazékait allitottdk el6, amelyekben az aminometil-csoport mindig a pirrol-
gylriihoz kapcsolddik.

Kisérleteim sordn a szimmetrikusan szobsztitudlt didszter szdrmazék (3,
R’=R*= COOMe) fenil-gyiirihéz kapcsol6dé funkciGjanak szelektiv hidrolizisére
dolgoztam ki hatékony eljardst. Ezt felhasznilva megvaldsitottam olyan, eddig még
nem ismert szerkezetll szdrmazékok j6 hozamii szintézisét, melyben a savamid-, illetve
az amino-csoport a fenil-gylirtin keresztiil kapcsolédik a molekuléhoz.

Kidolgoztam két, kiilonbozd szerkezetii dibrém szdrmazék (3 és 4, R" = Br) jo
termelésh szintézisét, és az egyik szdrmazék (4) halogénatomjainak szelektiv cseréjével
4j szdrmazékokat, koztiik foszfin tipusi vegyiileteket dllitottam eld.

Az elballitott vegyliletek egyes csoportjai bizonyos reakcidkban aszimmetrikus
indukciéval rendelkezhetnek, ezért a C,-szimmetrigja katalizdtor ligandumok valamint
organokatalizdtorok egy 1ij csoportjit alkothatjdlk.
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XXX. Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ORGA-4
Imidazo[1,2-b]pirazol-szirmazékok eléallitisa GBU reakcidoval

Demjén Andras, IL. évf. vegyész MSc.
SZTE Természettudoményi €s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Wilfling Janes tanszékvezetd egyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

Az izocianid alapii muitikomponens{i reakciok (IMCR’s}), példaul az Ugi-
reakcid, széles korben elterjedt kémiai modszerek, melyekkel nagy tagszamu,
nagy diverzitisd, farmakoldgiailag relevans vegyiiletkonyvtdrak alakithat6ak ki
[1]. Az Ugi-reakci¢ egy specidlis véltozata a Groebke-Blackburn-Ugi (GBU)
reakcid, amellyel amin szubszti-tudlt N-heterociklusok intramolekuldris
gylrlizérassal bicikiusos vegytletekké alakithatok [2,3]. Figyelembe véve az
aminopirazolok meglehetosen hidnyos GBU-irodalmi hétterét, célunk volt egy
reakcidtermék kivalasdval jard, hatékony médszer fejlesztése, valamint egy
nagy tagszdmu vegyliletkonyvtar felépitése.

R —
N R R—CHO N
R,—NC N
R TCN NHQ-NHZ /I——\& o /i 20 mol% TFA NI.,_N NH
ot TEon N ~NH, HNGZSNH,  Etonm,o %\R
H 10-30 perc _NH L
| s ab r.t. Rz
1é52 4a 4b R=CN “""'—“"ii?"‘“—’
R =GN (1}; GOOE (2) R = CN (3); COOE (4)

Ry = Ph; 3-CF34-F-Ph; 4-CF3-Ph; 2-F4-CFs-Ph; 3,4-F-Ph
2,4,6-OMe-Ph; 4-Me-Ph; 2,3,4,5,6-F-Ph; (E)-«(2-fenilprop-1-enil)
R, = t-butil, t-oktil, ciklohexil, CH;COOMe

1. dbra. Imidazo[1,2-b]pirazolok el6allitdsa

Eredménvek: 36 uj imidazo[1,2-b}pirazol-szdrmazékot allitottunk eld. A
reakciok 30 perc alatt, 31-87% hozammal jatszodtak le. Az 1:1 ardnyd
viz/etanol elegy és katalitikus mennyiségii TFA (20 mol%) alkalmazéséval a
termékeket egyszerli sziiréssel €s vizes moséssal nyertiik. A feldolgozés sordn
szerves oldoszert nem haszndltunk.

[1] A. Démling, I. Ugi, Angew. Chew. Int. Ed., 39, 3168-3210 (2000)
[2] C. Blackburi: et al., Tetrahedron Lett., 39, 3635-3638 (1998)
[3] L. El Kaim, L., Grimaud, Tetrahedron 65, 2153-2170 (2009)
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegvipari Szekcid ORGA-5

4,4,6,6-Tetrametil-4H ,6H-pirrolo[1,2-a][4,1]benzoxazepin
szarmazékok szintézise

Erdélyi Zsuzsa, I. évf. gyGgyszervegyész-mérnok MSc

BME Vegyészméméki és Biomérndki Kar

TémavezetSk: Dr. Faigl Ferenc egyetemi tandr
BME Szerves Kémia és TechnolSgia Tanszék
Mitravilgyi Béla doktorans
BME Szerves Kémia €s Technol6gia Tanszék

A pirrolobenzoxazepinek kizponti idegrendszerre valé hatdsdra tébb példa taldlhaté
az irodalomban. Az alapviz savkatalizdlt funkcionalizdldsa sokszor gyenge termeléssel
adja a vért terméket, a pirrol-gyliril savérzékenysége (bomidsa) miatt. Fzért a BME
SzKT  Tanszékén  kutatdsokat  folytatnak  pirrolobenzoxazepin-szarmazékok
fémorganikus reakcidkkal torténd clédllitasira. Megfigyelték, hogy az alapvegyiilet (2)
a-, €s/vagy a fenil-gylinit orto-helyzetébe beépitett szubsztituens meggitolja a C-N
kotés koriili rotdcitt. Epnek megfelelen célom volt a 2 vegyiilet elddllitdsa és
szintézisek kidolgozasa vj, gétolt roticidit szdrmazékok elballitasara.

Q W \L‘[Nlcomi

— 0 — —
/‘\© )ﬁcoeﬂ

1 2 R-(-)-3

Kutatémunkdm sordn az 1-fenilpirrolbdl (I) kiindulva fémorganikus reakciéiiton
keresztiil j6 termeléssel dliitottam el6 a 2 modellvegyiiletet. A triciklusos vegyiilet
tovabbi metalldldsdval «-, illetve a- &s orto-helyzetben egyardnt szubsztitudlt
szdrmazékok szintézisét valdsitottam meg. Kidolgoztam a Kkapott karbonsav
szarmazékok nagy hatékonységi elvilasztdsat,

Kisérleteket végeztem a racém 3 dikarbonsav enantiomerjeinek (atropizomerek)
clvalaszidsdra. Vizsgiltam a reszolvalé dgens minGségének, a molardnyoknak, az
olddszernek, valamint az iddnek a szerepét. Elddllitottam a tiszta dikarbonsav
enantiomercket (pl. (-)-3), és tudomdnyos egyiittmiikodés keretében meghatiroztuk
abszoliit konfigurdcidjukat [1]. A karboxil-funkcidk dtalakitdsdval a vegyilletcsaldd
tobb 11j képviselsjét is eldallitottam.

[1] Hessz Dora, Diplomamunka, BME Fizikai Kémia és Anyagtudoményi Tanszék,
2009.
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ORGA-6

Nitrilek szintézise oxigéntartalmii heterociklusokbdl Cu(I)-katalizalt
mikrohullim-aktivalt reakcidk segitségével

Kondor Zoltan, I1. évf. vegyész MSc
Debreceni Egyetern Természettudomanyi €s Technolégiai Kar

Témavezetd:  Dr. Patonay Tamais tanszékvezetd egyetemi tandr
Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszék

Vizsgdlataim célja a mult szazadban felfedezett Rosemmund-von Braun reakcid
oxigéntartalmd heterociklusos vegyiiletek terén (orténd alkalmazhatdsdganak vizs-
gdlata volt. Ezt a Cu(I) ionok jelenlétében végbemend szubsztitdciés reakcit eddig
alig hasznaltik ebben a vegyiiletktrben, bdr az {gy elérhetd nitrilszdrmazékok €rtékes
kiinduldsi anyagok bonyolultabb szerkezetll szdrmazékok el6allitdsa sordn.

A kiindulasi anyagokbé! Rosenmund-von Braun reakciéval mikrohullinwi reaktor-
ban 4llitottam el6 a nitrileket:

! I Cuz{cN)2 ! N Q | R’
R2 N, atmoszfera NC/ = R?
o

R'=H, Ar; R’=H, OH

Cuz{CN)z
@;'g: N, ahnoszfera @[rg

R'=H, Me, Ph

Kisérleteimet a  3-brémflavon, 6-bromflavon, 7-brémflavon, 3-brém-2-
metilkromon, 3-brémkromon, 6-brémkromon, 7-brémkromen, 8-brémkromon, 3-
brém-4’"-metilflavon,  3-brém-4’-klérflavon, 6-brém-3-hidroxiflavon, 3-brém-7-
metoxiflavon reaktdnsokkal végeztem el. Tanulminyoztam a reakcidkiriilmények
hatésit és optimalizéltam a feldolgozdsi modszereket.

A brém-nitril csere lejitszddott a vizsgalt vegyiileteknél, a flavonszdrmazékok
esetén lényegesen magasabb (~70%-0s) hozammal. A keletkezett termékek szerkezetéi
'H-NMR, “C-NMR, és IR-spektroszképids mddszerckkel bizonyitottam. Megiallapitot-
tam, hogy mikrohulldmi aktivaldssal a reakciéidd Iényegesen lecsokkenthetd.

A reakcid Kkiterjesztése tovdbbi szdrmazékokra és oxigén heterociklusokra
folyamatban van.
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Xilopiranozilidén-spiro-izoxazolin szarmazékok szintézise

Kulesar Laszla, 111, évf. Vegyészmémok Bsc.
DE TEK TTK

Témavezetd: Vagvolgyiné Dr. Téth Marietta egyeterni adjunktus
DE TEK TTK Szerves Kémiai Tanszék

Kutatémunkim sordn a glikogén foszforiliz enzim 1j szénhidritanal6g
inhibitorainak [1] szintSzisét vizsgdltam. Az elddllitott szénhidrit szdrmazékok
hozzdjarulhamak a I tipusi diabetes egy hatékonyabb kezelési lehetéségének
kifejlesztéséhez, valamint a gatlds mechanizmusdnak pornttosabb feltérképezéséhez.

Munkim célja xilopiranozilidén-spiro-izoxazolin szdrmazékok szintézise volt,
melyek az irodalombdl ismert gliikopiranozilidén-spiro-izoxazolinokhoz hasonléan a
glikogén foszforiliz enzim hatékony inhibitorai lehetnek.

A xilopiranozilidén-spiro-izoxazolinok el8allftdsdt a peracetilezett-exo-xildl és az
aromés-aldoximokb6l in  situ képzett nitril-oxidok 1,3-dipoléris cikloaddicids
reakcidjaval terveztiik. Ehhez els$ 1épésben szintetizdltuk az 1,2,3,4-tetra-O-acetil-D-
xilézt, amit jégecetes hidrogén-bromid oldattal alakitottunk 4t a 2,3,4-tri-O-acetil-a-D-
xilozil-bromiddd. Ezt kovetben a brom szdrmazékot higany-cianiddal reagaltatva a
2,3,4-tri-O-acetil-B-D-xilopiranozil-cianidot nyertiik, melynek Raney-Ni mellett, tozil-
hidrazin jelenlétében végzett reakcidja a C-(2,3,4-tri-O-acetil-B-D-xilopiranozil)-
aldehid-tozilhidrazont szolgéltatta. Az tozilhidrazon Bamford-Stevens reakcidjdban
eldallitottuk a 3,4,5-tri-O-acetil-2,6-anbidro-1-dezoxi-D-gliiko-hex-1-enitolt. A benz-
aldehidet, a 2-naftaldehidet és az 1-naftaldehidet hidroxil-aminnal reagéltatva nyertiik
az aromds-aidoximokat. Az aldoximokat natrium-hipoklorit jelenlétében a 3,4, 5-tri-O-
acetil-2,6-anhidro-1-dezoxi-D-gliiko-hex-1-enitollal reagéltatva szintetizaltuk az (1R)-
2,3,4-tri-O-acetil-1,5-anhidro-D-xilitol -spiro[ 1,5]-3-aril-4,5-dihidro-izoxazolokat.
Végiil az enzimkinetikai vizsgédlatok elvégzéséhez a Zemplén-modszerrel eltdvolitottuk
a xilopiranozilidén-spiro-izoxazolinok acetil védécsoportjait, és igy az (IR)-1,5-
anhidro-D-xilitol-spiro{ 1,5]-3-aril-4,5-dihidro-izoxazolokat nyertiik.

[1] Somsdk, 1..; Czifrdk, K.; Téth, M.; Bokor, E.: Chrysina, E. D.; Alexacou, K. M.;

Hayes, J. M.; Tiraidis, C.; Lazoura, E.; Leonidas D. D., Zographos, S. E.;
Oikonomakos, N. G. Curr. Med. Chem., 15, 2933-2983 (2008).
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Aminoflavonok és aminosavval kapcsolt flavonok szintézise
Buchwald-Hartwig reakcioval

Pajtas David, 1. évf. Vegyész MSc

DE Természettudomadnyi €s Technolégiai Kar

Témavezetbk: Prof. Dr. Patonay Tamss tszv. egyetemi tandr
DE Szerves Kémiai Tanszék

Kutatémunkdm sordn sikerrel alkalmaztam a Buchwald-Hartwig reakciét a 6- és 7-
brémflavon amindldsira szimos primer &s szekunder alifds (nyilt 1dncd, gytiriis) amin,
illetve anilinszdrmazék esetén. Kimutattam, hogy a 7-brémflavon kapesoldsa vagy
kozel azonos, vagy jobb hozammal ment végbe, mint a 6-brémflavon esetében.
Bizonyitottam, hogy az alifds aminok a-helyzetii oldalldncai sztérikusan gétoljdk a
kapcsoldst, amit & butil-amin izomerek reakciGival igazoltam.

Megvizsgiltam a 6- & 7-klorflavon reaktivitdsdt az azonos szubsztitdciéji
brémszirmazékokhoz képest és igazoltam, hogy a brémilavonok reaktivitdsa
szdmottevéen  meghaladja az  azonos  szobsztiticiGji  klérszdrmazékok
reakcidképességét, valamint, hogy a 6-o0s €s 7-es pozicidk reaktivitdsbeli kiilénbségei a
kiérflavonokra fokozottan érvényesek.

Kisérleteket folytattam a  7-brom-4’-metoxiflavon  amindldsara is, &s
bebizonyitottam, hogy a B-gyliriben para helyzetben 16v6 elektronkiildd csoport
pozitivan befolydsolta a hozamokat, bar ez a jobb izoldlhatdsdggal is magyardzhatd.

A reakeidt kiterjesztettem brémflavonok védett aminosavval torténd kapcsoldsira
is. Mig a 7-brémflavon védett aminosavval torténé amindldsat sikerrel megoldottam, a
6-bromflavon kapcsoldsdra ezidaig nem sikeriilt megfelelé hozamot eredményezd
koriilményt taldlnom. A 6-os €s 7-es pozicidk kozti reaktivitdsbeli kiilonbség itt
bizonyult a legnagyobbnak. A 6-brémflavon esetében a 7-es pozicidéban kapesolt
termék is keletkezett, melynek szerkezetét 'H- és “C-NMR méréssel egyértelmiien
igazoltam. Ezt a , halogéntinc” effektussal magyardztam.

Kisérletsorozatot végeztem altemativ bdzisok alkalmazhatGsdgira és ennek
eredményeképpen  sikeriilt visszaszorftani az aminosavval kapcsolt termék
racemizaciojat.

Eddigi munkdm sordn 41, az irodalomban ismeretlen vegyiiletet dllitottam el8, és
szerkezetiiket spektroszkopiai médszerekkel igazoltam.
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XXX, Iubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio ORGA-9
Uj dihidro-vindolin szdrmazékok szintézise

Péter Lilla, 1. évf. MSc, Gyé gyszervegyési—mémﬁk szak

BME Vegyészmérniki és Biomérndki kar

Témavezetd:
Dr. Hazai Laszlo egyetemi magantandr
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Konzulens:
Dr. Szantay Csaba akadémikus
BME Szerves Kémia ¢s Technoldgia Tanszék

A kutatécsoportban kordbban méir szintetizaltdk a vindolin 16-0s helyzetben
aminosavakkal kapcsolt szirmazékait. Ezek koziil a 10-brémvindolin triptofannal
Osszekapesolt szdrmazéka jelentds daganatellenes hatdst mutatott,

Az irodalmi adatok alapjdn ismert a dihidrovinblastin is, melynek egyik
komponense a 14,15-dihidrovindolin. A dihidrovinblastin  esetén  gyengébb
citosztatikus hatdst taldltak, mint a vinblastinndl, viszont a toxicitdsa is kisebbnek
bizonyult.

Ezen adatok ismeretében célul tiztik ki a 14,15-dihidrovindolin  10-brém-
szdrmazékdnak triptofdn-metilészterekkel Gsszekapesolt szdrmazékai (1 és 2)
szintézisét.

I=

A dolgozatban bemutajuk a téma irodalmi hatterét, valamint beszdmolunk a

szintézis menetérol.
Az eldéllitott szarmazékok (1 és 2) farmakoldgiai vizsgdlata jelenleg folyamatban
van.
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XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekeid ORGA-10
1-Arilftalan szarmazékok eldillitdsa oxa-Pictet-Spengler reakciéval

Pilling David, IV. évf. vegyészmérnok BSc
DE Természettudomanyi és Technolégiai Kar

Témavezeté: Dr. Kurtin Tibor egyetemi adjunktus
DE TEK TTK Szerves Kémiai Tanszék

Irodalmi analdgia alapjan vizsgéltuk 1-aril-1,3-dihidroizobenzofurdn szarmazékok
eldallitdsdt kiilonbozéképpen szubsztitidlt benzilalkoholok és aromds aldehidek oxa-
Pictet-Spengler rcakcigjaval [1]. A 2.5-, 2,3-, és 3 4-dimetoxibenzifalkoholok oxa-
Pictet-Spengler gylirlizdrasi reakcidja p-toluolszulfonsavval és BF; OEfytal nem
vezetett a vart dihidroizobenzofurdn szdrmazékok keletkezéséhez A 3,5-dimetoxibenzil
alkoholt vilasztottuk kovetkezd kiinduldsi anyagunknak, melynek a reaktivitisa
feltehetden a kordbbi dimetoxi szdrmazékok és trimetoxi szdrmazék kozdtt lehet. A
3,5-dimetoxibenzil alkoholt reagéltattuk p-nitrobenzaldehiddel &s BFy-OFEf, Lewis
savval, igy alacsony kitermeléssel megkaptuk a kivdnt gyiiriizdrt terméket. A sikeres
gylirlizdrashoz mind a kiinduldsi benzil alkohol és az aldehid (v. acetal) reaktivitdsat
meg kellett ndvelniink. A termelés javitdsara két misik Lewis savat (TMSOTY, TiCly)
is alkalmaztunk a gyiirizardsi reakcidban. A TiCly esetén jelentds javuldst értiink el a
kitermelésben. Ezt ktvetéen a TiCly katalizdtorral végeztilk el kiilonbézd aromds
aldehidekkel az oxa-Pictet-Spengler gyirfizdrisi reakcidt, szdmos esetben izoldltuk az
1,3-dihidroizobenzofurdn terméket, azonban néhiny aldehid esetében nem tapasztal-
tunk: dtalakulést, igy a reaktivabb dimetil-acetdlial szdrmazékokkal ismételtiik meg az
oxa-Pictet-Spengier reakciot. Az elbdllitoit racém szdrmazékokat kirdlis HPLC-én
vizsgaltuk €s lemértiik az elvédlasztott enantiomerek online HPLC-CD-it, ami
lehetGséget nyijtott a kiroptikai adatok és a sztereokémiai koézotti Gsszefiiggések
megfogalmazdsihoz.

[1] Guiso, M.; Bianco, A.; Marra, C.; Cavarschia, C. Eur. J. Org. Chem. 2003, 3407.
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Kisérletek biologiailag aktiv benzo[b]furan vazas természetes
vegyiiletek analogonjainak eléallitisara Sonogashira
keresztkapcsolassal

Szabados Péter, 1. évf. vegyész MSc

Debreceni Egyetem Természettudoményi és Technolégiai kar

Témavezeté: Dr. Juhasz Laszlo egyetemi adjunktus
Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszék

Az édesgyOkérbol izoldlt 2-arilbenzo[bjfurdn vézas vegyiiletek (1, 2) jelentds
PPARY agonista hatdssal rendelkeznek [1], igy szintézisiikkel, és hatds-szerkezet Hssze-
fiiggés vizsgélatokhoz szolgdld analogonok eltallitdsdval felderithetjiik a biolégial ha-
tasért fontos farmakofor egység szerkezetét.

OH

RO

R=H, Me

A vegyiiletek retroszintetikus analizisével meghatdroztuk a lehetséges szintézis uta-
kat, és a reakcidk kulcslépése a Somogashira kapcsolasra [2] épiild diaril-acetilének
eldallitdsa.

Kénnyen hozzaférhetd vegyliletekb6l modellvegyiileteket llitottunk eld a kapeso-
lasi korilmények optiméldsdra. Vizsgiltuk az acetilén komponens (TMS-acetilén;
fenil-acetilén); a palladivm forrds és a foszfinligandum szerepét a kapcsoldsi reak-
ciokban.

A TMS-acetilén alkalmazdsidval a kivant aril-acetilén szdrmazékok, és a vizs-
gdlandd gylirlirendszer el6dllitdsit a TMS-acetilén hidrolitikus instabilitdsa miatt
egyenlére nem sikeriilt megvaldsitani.

Fenil-acetilén alkalmazasdval optimalizdltuk a 2-arilbenzo[b]furdn vaz kiépitésére
szolgdld ,,one pot”szintézis utat. A benzokondenzalt gytrfirendszer C-5 pozicidjaban
iév6 prenil oldallinc kiépitésére kettds Wittig-reakcion [3] alapulé stratégia
kidolgozasdt kezdtiik meg, mely mddszerrel biztosithatjuk a kivant oldallinc
regioszelektiv ki€pitését a célmolekuldkban.

[1] Minpei Kuroda, Yoshihiro Mimaki, Bioorg. & Med. Chem. Letr. 13, 4267-4272

{2003) .
[2] K. Sonogashira et al., Tetrahedron Lett. 16, 4467 (1975)
(3] Wittig, 1. Schollkopf, Ber. 87, 1318 (1954)
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3-, 4-Brémkumarinok aminokkal lejatszodé Pd-katalizalt Buchwald-
Hartwig kapcsolisi reakciéjanak tanulméanyozasa

Szaléki Déra, ITI. évf. kémia BSc
DE TEK Természettudoményi és Technolégiai Kar

Témavezet: Dr. Juhdszné Dr. Téth Eva egyetemi tandrsegéd
DE Szerves Kémiai Tanszék

Az ut6bbi évtizedekben szdmos (hetero)aromdishalogén szdrmazékok és kiilonbozd
pitrogén tartalmi vegyiiletek (aminok, amidok vagy més N-tartalmi heterociklusok)
kozitt lejatszodd 4tmenetifém katalizdlt kapcsoldsi reakcidt fejlesztettek ki. Bzen
eljdrasok koziil a legkiemelked6bb a Pd-katalizdlt Buchwald-Hartwig reakcid.[1]

Mivel az irodalomban eddig O-tartalmi heterociklusok ilyen tipusd kapesoldsi
reakciGira minddssze néhdny példa taldlhatd, ezért a munkdnk sordn kiilonbozd
helyzetben szubsztitualt 1 brém-kumarinokat allitottunk eld, majd ezen szdrmazékok
kiilénféle 2 primer €s szekunder aminokkal lejatsz6dé Pd-katalizdlt C-N kapcsoldsi
reakcidjat tanulmdnyoziuk.

7N Pd(0) R Y™
Br K/\ + R'R2NH e 5 ,N | _
O O R 0O O
1 2 3
2,3
R] Ph 4-M€:-C6H4 4'N02*C6,H4 n-Bu i-Bu i-Pr CﬁHU Ph -(CH2)4— '(CHZ)S' _(CHZ}Z'O'(CHQ}Z'
| 5 H H H H H H Me

[1] (a) Jiang, L..; Buchwald, S.L. in Metal-Catalyzed Cross-Coupling Reactions, 2*¢
Ed., de Meijere, A.; Diederich, F., Eds., Wiley-VCH, Weinheim, pp. 699-760, (2004).
(b) Kienle, M.; Dubbaka, S.R.; Brade, K.; Knochel, P. Eur. J. Org. Chem, 41664176,
(2007). (c) Hartwig, F. in Handbook of Organopalladium Chemistry for Organic
Synthesis, Negisht, E., Ed., Wiley-Interscience, New York, 2002, pp. 1051-1096. (d)
Muci, AR.; Buchwald, S.L.. Top. Curr. Chem. 219, 131-209, (2002).
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Oxigéntartalmi heterociklusos vegyiiletkonyvtar eléallitdsa
robotizalt médszerrel

Szasz Timea, 1. évf. vegyész MSc

DE Természettudomanyi Kar

Témavezetdé: Dr. Kdnya Krisztina egyetemni adjunktus
DE Szerves Kémiai Tanszék

Munkdm sordn feladatul tiztiik ki a 3-aminokromon (1a) és szubsztitudlt analdgjai
(1b-e), valamint kiilénbozé médon szubsztitudlt aromds, illetve alifds izociandtok (14)
kizott lejatsz6d6 addiciés reakceid tanulmanyozdsdt, karbamidszarmazékok eldallitasat.
Vizsgilni kivintuk az la-e kromonok és a 2,5-hexdndion (18), illetve 2.,3-
dimetoxitetrahidrofurdn (19) kozott lejitszédé kondenzacids reakeidt 3-(2,5-dimetil-1-
pirrolil)kromon (20a-e) és 3-(1-pirrolilykromon (21a-¢) eléallitdsa céljabal

RNCO o o
It
a u I L. .R
X NN
[ H H
X NH
2 G K= alifés vagy

12b, 12h-o )
o 22a-e, 23a,b aremas csoport
La-e 24a-¢, 23a-d
o]
18 0
e Y- | RI
o]
. X AN
o e
R
1%

20a-¢ R'= CH,
2ia-eR'=H

1,20,21]a b ¢ d e |12 22 23 24 25

X |H MeO C1 F Me X|H MeO Cl F Me

Az la-e 3-aminokromonok ¢és a 14 izociandtok szobah8mérsékleten absz. piridines,
absz. toluolos, vagy absz. dioxdnos oldathan végzett reakcidi véltozd hozammal a
megfeleld karbamid szdrmazékokat adtdk, klasszikus €s robotizalt médszerrel egyarant.
Az elodllitott 24 karbamid szdrmazék az irodalomban eddig ismeretlen vegyiilet.
Sikeriilt megfelel6 reakcid kirilményt kidolgoznunk 3-(1-pirrolil)- (21a-e), €s 3-(2,5-
dimetil-1-purrolil)kromon (20a-e) szdrmazékok 3-aminokromonokbdl (la-g) torténd jo
hozami elbdllitdsdara. Az eldallitott 10 pirrolil szdrmazék az irodalomban szintén
ismeretlenek voltak.
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A piridingyiirii 4-es helyzetében szubsztitualt ij optikailag aktiv
piridino-18-korona-6-éterek szintézise enantiomer-felismerés
tanulmanyozisa céljabol

Székely Kata, 1. évf. vegyészmérndki MSc
BME Vegyészmérndki Kar

Témavezetd:  Dr. Huszthy Péter egyetemi tandr
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszek

A piridingylirli 4-es helyzetében kl6ratomot, illetve metoxicsoportot tartalmazé
(5,5)-1 — (8.5)-3 enantiomertiszta piridino-18-korona-6-étereket szintetizdltam, majd
ezcket olyan szdrmazékokkd alakitottam, amelyek alkalmassd teszik azokat szilika-
gélhez torténd rogzitésre.

Uj médszert dolgoztam ki az (5,5)-1 koronaéter szintézisére: a piridingylirti 4-es
helyzetébe a funkcidscsoportot még a makrogylirii kialakitdsa eltt vittem be. Ezt a
médszert alkalmaztam a (S,5)-2 és (5,5)-3 dj koronadterek szintézisére is. Az ($,5)-1 —
(5,5)-3 koronaétereket 4, ill. 5 piridin-2,6-dimetanol-ditozilatbél &s (S,5)-6, ill. (5,5)-7
tetraetilénglikol-szdrmazékbdl dllitottam eld.

f@ %i

Ry, OH HO.__aR
[ j’ 1 NalY/ THF R —NH,
Q Q

, o 160 °C
K/O\) ' k/ \) bombacsd I\/ \)
=
(5.96: R-Me |
(5,517 R=i-Bu N (5,5)-1: R-Me, X=C1 (8%) (3,578: R=Me, R'Bu (98%)
OTs Ofe 552 R-Me, X-OMe (16%) (8,579: R=i-Bu, R=Bn (69%)
£ 301 (.53 R=i-Bu, X=C (13%)
5: X=OMe

Az (5,5)-1 és az (5,5)-3 makrociklusokbdl a megfelelé aminnal reagdltatva
allitottam ¢ld az (5,5)-8 butilamino- ill. az (S,5)-9 benzil-aminocsoporttal szubsztitualt
koronaétereket, melyek szenzor- és szelektormolekuldk kiinduldsi anyagéul szolgdlnak.
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XXX, Jubileumi OTDXK Kémiai és Vegyipan Szekcid 7 ORGRB-1
Kiralis koronaéterek enantiomer-felismerésének vizsgalata
kiroptikai modszerrel

Csordas Barbara, I1. évf. vegyész MSc
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Témavezetd: Dr. Farkas Viktor tudomanyos munkatirs
MTA-ELTE Fehérjemodellezé Kutatoécsoport

Az enantiomer-felismerés alapja, egyben a kirdlis koronaéterek gyakorlati
jelentbsége is, hogy lehetdséget teremtenck bizonyos racém vegyliletek — kirdlis
gydgyszeralapanyagok, aminosavak s6i  és  szdrmazékai -  enantiomerjeinek
elvilasztidsara. Manapsag rutinszerfen alkalmazott folyadékkromatografidban, ezen
bekhil HPLC technikdban mdr alkalmaznak koronaéter makrociklusokat. Szilikagélhez
kétve kirdlis all6fazisok alakithaték ki, célzottan a protondlt primer amménium- és
aminosav sOk enantiomerjeinek elvilasztisara [1]. Ma, a széleskorlien alkalmazott
szerkezetvizsgdld modszerek koziil a kiroptikai médszerekkel hatékonyabban
tanulmdnyozhaték és ismerhetfk fel a kiralitdssal Osszefiiggd tényezdk. Az ECD-
spektroszk6pia alkalmazhatdsdgénak egyik f6 teriilete a biomolekuldk, biomolekuldris
kolcsonhatdsdnak, abszoldit konfiguricidjinak, konformicids mozgékonysagainak,
annak kOmyezeti hatdsainak tanulményozisa. [2].

Kutatdsaim sordan modellvegyiletként alkalmazott kirdlis koronaéter gazdamolekula
szarmazékok protondlt szerves ammoniumsokkal, valamint egy aminosav-észterrel
alkotott komplexeinek, enantioszelektivitasat vizsgaltam.

ECD-spektroszkdpidval 1:1 sztdchiometriajd komplexek spektrumdt vizsgédltam, a
piridingyiiriihdz 4°-helyzetben brém-, klér-, ciano-, valamint metoxi-szubsztituens
komplexképzddésre gyakorolt hatdsanak meghatdrozasara térekedtem.

Célom volt még deprotondlhatd koronadterek, mint folyadékidmb-membrin
transzportban részt vevé jelolt ionoférok vendégmolekuldkkal alkotott komplexeinek.
vizsgalata, gylirliikbe £pitett foszfinsav/etil-foszfindt csoport, valamint Kiralitds-
centrumaik oktil- és metilcsoportjaik szerepének, tovdbbd a gazdamolekuldk kiilon-
bz olddszerekben mutatoit viselkedésének tanulmanyozasa.

[1] Seyhan, S., Turgut, Y., Merdivan, M., Hosgdren, H., Tetrahedron: Asymmetry, 17,
1700-1704 (2008)
[2] Steed, I. W., Atwood, J. L., Supramolecular Chemistry: An Introduction;, Wiley &

Sons Litd., (2000)
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Szekunder alkoholok lipdz-katalizalt kinetikus reszolvilisa szakaszos
és folyamatos atfolyasos reakciékban

Dorké Zsanett, 1. ¢vf. gyégyszervegyész-mérnsk MSc
BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar

TémavezetSk: Dr. Hornydnszky Gabor egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technol6égia Tanszék
Dr. Poppe Laszlo egyetemi tandr
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Napjainkban egyre fontosabbd vélik a tiszta enantiomerek el6allitdsa, ennek egyik
igéretes médszere az enzimkatalizalt kinetikus reszolvdlds. Ezek t6bbségét szakaszos
moédszerrel valdsitottdk meg, de automatizdlhatésdguk miatt valdszinlisithetd a
folyamatos reaktorok térmyerése.

HO AcQ,,
;l;/\ ipaz L /l/i: 21,22 X
vinil-acetat a 'CHZ.

rac-21a-f ($)-21a-c (R)-22a-c b “CH,CH,.

@214 (51220 < CHCH,CH,y,
d -OCH,0-
HO _lpaz HOO AcQ, e -0OC(CH;),0-
BrD vinil-acetat o /O f -O(H)C(CH:)O-

rac-23 (5,5)-23 (RR)-24
L. dbra: Racém cikloalkanolok lip4dz-katatizalt kinetikus reszolvildsa

Munkiénk sorédn racém gyiiriis szekunder alkoholok enzimatikus reakci6it vizsgaltuk
szakaszos €s folyamatos technoldgidval. A folyamatos reaktorban végzett reakcick
produktivitisa rendre nagyobbnak bizonyult, mig a szelektivitds a ké& mddban
hasonlénak ad6dott. Megéllapitottuk, hogy a gylirii tagszdma jelentésen befolyasolja az
enzimek aktivitisat és szelektivitdsdt. Az enzimatikus reakciékat tovdbba nem csak az
aszimmetriacentrummal szomszédos szubsztituens mérete befolydsolja, hanem a
szomszédos szénatom hibridéllapotinak is komoly hatdsa van. Az eredményck egy
kozlemény alapjat képezik [1].

[1] Tomin, A.; Hornyanszky, G.; Kupai, K.; Dorké, Zs.; ["Jrge, L.;Darvas, I'.; Poppe,
L.: Process Biochemistry 45, 859-865 (2010)
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Kirilis savamidok eloallitasi lehetdségeinek vizsgilata
kemo-enzimatikus kaszkad rendszerben

Falus Péter, I1. évf. vegyészmémoki MSc
BME Vegvészmérnoki és Biomémdoki Kar

Témavezeté: Dr. Poppe Laszlé egyetemi tandr
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

A XXL szdzadban a szerves kémia egyik legnagyobb kihivdsa a biclogiailag aktiv
vegyiletek gazdasdgos szintézise, A gydgyszeripar mellett a milanyag-, kozmetikai- és
élelmiszeriparban is rendkiviil fontos az enantiomerek nagytisztasdgi elGdllitdsa,
hiszen a felesleges ecnantiomer jelenléte akdr jelentds problémakat okozhat
(Contergan). Az optikailag aktiv aminok, melyek gylgyszerhatéanyagok fontos
épftdkovei lehetnek, egyik korszerl és kimyezetbarat eléallitdsi lehetésége a
folyamatos reaktorban torténd enzirkatalizalt kinetikus rezolvilds.

Munkdm sordn kiilénbozd racém aminok folyamatos reaktorban tdrtén6
cozimkatalizdlt acilezésének koriilményeit vizsgiltam Candida antarctica B lipézzal
{CalB), az olddszer, az acilezGszer és a hémérséklet, mint paraméterek fiiggvényében.
Az enantiomer szelektivitds hémérsékletts] vald fiiggésében a vart monoton csokkends
helyett 40°C koriil maximomot taldltam a vizsgélt -10-60°C-o0s intervallumban.

Emellett Gj modszert dolgoztam ki az aminok, mint kiinduldsi anyagok ketonbél
t6rténd reduktiv amindldsdra egylépéses reakcidban, az eredeti Leuckart és Leuckart-
Wallach rteakciok modositdsdval. Az oxocsoport helyzetétdl fiiggden kiilonbozé
ketonokat vizsgdltam, mely ketonok kozott volt alifis, cikloalifis, aromds é&s
hetercaromds is. A reakcidt ammoénium-formidttal kiilonbdzd fémkatalizdtorok
jelenlétében, killonbdzd homérsékleteken valdsitottam meg, melynek sordn vizsgdltam
a viz reakcidra gyakorolt hatdsat is. Megfigyeléseim szerint az aromas gyiirithoz képest
a-helyzetben 1€v6 oxocsoport esetében a Zn, mig a tobbi esetben a Pd/C katalizédtor
melléktermék nélkiil képzi a kivint amint. A Pd/C katalizdlta reakcidkat folyamatos,
Atfolyasos reaktorban is megvaldsitottam.
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Szteranvazas azidok réz-katalizalt 1,3-dipolaris cikloaddiciéja
egyszerid alkinekkel és ferrocénszarmazékokkal

Fehér Klaudia, 1. évf. vegyészmérnok BSc
PE Mérnoki Kar

Témavezetok: Skodané Dr. Foldes Rita egyetemi tandr
PE Szerves Kémia Intézeti Tanszék
Balogh Janes tudomdnyos segédmunkatdrs
PE Szerves Kémia Intézeti Tanszék

Az 1,3-dipoldris cikloaddicié kiilonféle ottagd heterociklusok kialakitdsdra alkalmas
médszer. Azidok és alkinek reakcidjaban 1,4- illetve 1,5-diszubsztitudlt, regioizomer
1,2,3-triazolok keletkeznek. Réz katalizitor alkalmazdsdval a reakcid szelektiven az
1,4-diszubsztitudlt szdrmazékot eredmeényezi. A médszer elénye, hogy a legtdbb
esethen enyhe reakcidkiriilmények kozott végrehajthaté és  kitind hozammat
szolgéltatja a termékeket.

Kutatdsaim sordn szterdnvézas azidok réz-kataliz4lt reakeidjat vizsgaltam kiilonféle
alkin reakcidpartnerekkel. Bir az oldallincban heterociklust tartalmazdé szteroidok sok
képviselje rendelkezik kedvezé biolbgiai hatdssal, a réz-katalizdlt azid-alkin
cikloaddici6t csak néhdny esetben hasznaltdk hasonld tipusi vegyiiletek elddllitdsara.

Reakcidpartnerként az egyszerii alkinek mellett ferrocéntartalmd vegyiileteket is
alkalmaztam. A szteroid-—ferrocén konjugdtumok elektrokdémiai  detektdldsra
alkalmasak, igy az elddllitott vegyliletek bioszenzorok alapelemei is Iehetnek.

OH
: CuSOy 5H0,
N HCEC© Na aszkorbét \‘N
N
+ @ CHQCI2/H20
Fe

Ar-atm,
szobahdm.

A szterdnvédzas azidokat a megfeleld epoxidokb6l szimtetizdltam. Az egyik
ferrocéntartalmit atkint is magam dllitottam elé Co-katalizilt karbonilezési reakcidval.

A termékek szerkezetét killonféle spektroszkdpiai mddszerekkel igazoltam.
Megéllapftottam, hogy a reakcié mind ferrocént tartalmazé, mind pedig egyszeril, nem
ferrocéntartalmi alkinekkel j6 hozammal kivitelezhetd.
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Gatolt térhelyzetii azidoszteroidok 1,3-dipolaris cikloaddiciéja

Gorbe Tamas, L évf. vegyész MSc
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Schneider Gyula egyetemi tanar
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A 170- €s 17B-azidoandroszt-5-én-3B-olok (1, 4) termindlis acetilént tartalmazd
reagensekkel végzett dipoldris cikloaddiciGja j6 lehetdséget kindl a megfeleld 17a- és
17B-triazolil szdrmazékok (2a-b, S5a-b) elBdllitdsira. A hasonld szerkezetd, 17-
helyzetben exo-heterociklust tartalmazé szteroidok gétoljdk az androgénfiiged
betegségek, igy a benginus prostata hyperplasia kialakuldsat.

& H &
| 2886 | R ' 2w | = ,
3 “Teni i cigeliZe =g
& flit ‘ '

Azt talltuk, hogy a 17a- és 17B-azido-androszt-5-én-3p-ol (1, 4) homogén-
fazisban, Cu(I)I jelenlétében végrehajtott cikloaddiciéja mérsékelt termeléssel
vezetett a megfeleld 17a- és 17p-triazolil szirmazékokhoz (2a-c, 5a-c). A
homogén reakcidban alkalmazott bazis mindségétél fiiggden uvgyanakkor
jelentds mennyiségli nyilt lincd vegyiilet (3a-b, 6a-b) képzodését is
tapasztaltuk. Az 1,3-dipoléris cikloaddicié sordn kapott vegyiiletek képz8dését
értelmeztiik, ~ szerkezetiket 'H- & PC-NMR  felvételekkel, és
tomegspekiroszkdpids méréssel igazoltuk.

234




XXX, Jubileumi OTPDK Kémiai és Vegyipari Szekcio ORGB-6

16B-Triazolilmetil-androsziének szintézise
1,3-dipoléris cikloaddicidval

Kovacs Déra, 1. évf. vegyész MSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetbk: Dr. Wilfling Janos tanszékvezetd egyeteni docens
Kadar Zalan PhD hallgaté
SZTE Szerves Ké€miai Tanszék

Munkdnk sordn Uj, 4-es helyzetben szobsztitudlt 16B-triazolilmetil oldalldncot
tartalmazé androszténszdarmazékok elBallitdsat tliztiik ki célul. A szintézist 3B-hidroxi-
16-hidroximetilidénandroszt-5-¢n-17-onbél kiindulva, hat reakcidlépésen keresztiil,
linedris szintézisdton hajtottuk végre.

Els6 lépésben a 3B-hidroxi-16-hidroximetilidénandroszt-5-én-17-ont acetileztiik,
majd a termék redukcidjdval a 16-0s és a 17-es helyzetben hidroxil-csoportot
alakitottunk ki. A kromatogrifids tisztitds dtjan kinyert 4-es vegyiiletet szelektiven
jodoztuk, majd a beépitett jédot nétrivm-aziddal azidocsoportra cseréltlik (6). A
terméket kiilonbdzd szubsztituensekef tartalmazé termindlis acetilénekkel, Cu(l)-
katalizator jelenlétében regioszelektiv 1,3-dipoliros cikleaddicid 1itjan reagaltattuk. A
klikk-reakcié sordn keletkezett 3P-acetoxi-16B-triazolilmetil-androsztének (7a-h)
bézikus kozegli hidrolizisével, j6 hozammal jutottunk a megfeleld célvegyiiletekhez

(8a-h).

OH
OH OH OH
i Ng
I,/ PPhy MNaN; / DMF
Im / CHxCly
AcO'
4 5 6
N._ R
L 7 8 R
NI e
oH N',N—TR OH \N / a | Ph
N b m—Me-CBH4
R—= KOH / MeCH ¢ | pEt-CgHy
cu(l) d | p-Bu-CgHy
e 0'MEO'C§H4
HO t | pF-CeHy
7a-h 8a-h [4] m~NH2~CGH4
h | 2-piridil
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Kisérletek D-glitko- L-ido konfiguriciés atalakitasra konformaciés
inverzioval

Koviacs Tamas TV, évi. Gydgyszerész

DE Gydgyszerésztudomdnyi Kar

Témavezetd: Dr. Borbas Aniké tudoményos fémunkatéirs
DE Szerves Kémiai Tanszék

A heparin egy véralvaddsgatlé hatdssal rendelkezd poliszacharid, mely az
antritrombin-IIT aktivdldsa révén fejti ki hatdsdt. Szinfetikus heparinoidok. elddllitisa
sorén komoly problémaét jelent az L-iduronsav épit8elem szintézise, {gy célul tiztiik ki
1ij, hatékony L-iduronsav elédllitdsi médszerek kidolgozasat.

Az L-idéz csak az 5-0s szénatom konfiguricidjdban tér el a D-glikéetdl, igy
kézenfekvd a szintézist D-gliikézbdél kiindulva megvaldsitani.

A C-5 konfigurdcids inverzihoz nagy térkitoltésti szomszédos szilil csoportokkal
'C; konformécidban rogzitett [1] glikuronsav-szarmazékot dllftottunk elé; ebben a
konforméciéban az IL-ide konfigurdcid ecnergetikailag kedvezdbb a D-ghiko
konfigurdeiondl, a karboximetil-csoport ekvatoridlis térdildsa miatt.

Az epimeriziciét ligos kizegben deprotondldssal kivintuk végrehajtani. A reakcié
feltétele, hogy C-5 szomszédsdgdban elektronszivé csoport legyen, igy az 35-6s
hidrogén lazitottd vélik, €s igy lehasfthatd. A B-elimindcid kikiiszobolése érdekében a
4-0OH csoportot szabadon hagytuk.

A deprotondlasi kisérleteket NaOMe-tal metanolban [2], valamint Li-diizopropil-
amiddal tetrahidro-furdnban hajtottuk végre.

COOMe R R
OTIPS OTIPS
~0~4 ... » MeOOC ~0
OH OTIPS OH OTIPS

R=SPh v. OPMP
TIPS= triizopropil-szilil

1] Yamada, H., Tanigakiuchi, K., Nagao, K., Okajima, K., Mukae, T. Tetrahedron
Lett. 45, 9207-9209 (2004)

[2] Westerduin, P., van Boeckel, C. A. A., et al. Bivorg. Med. Chem. 2 1267-1280
(1994)
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Androsztin vazas karbonsavamidok szintézise palladium-
katalizatorok jelenlétében

Palinkas Noémi, I1. évf. kémia BSc

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kollar Liszlé egyvetemi tandr
PTE Szervetlen Kémia Tanszék

Az dtmenetifém-organikus kémia az elmilt Stven évben latvanyos fejlddésen ment
keresztiil, €s manapsdg mdr 4ltaldnosan alkalmazzdk a szintetikus szerves kémidban,
ahol att6rést jelentemek a kiilonbozé 4tmenetifémek jelenlétében lejatszéds
homogénkatalitikus reakcidk. Ezekben a reakcidkban a kiinduldsi anyag és a
katalizdtor azonos fizisban van. Ma mdr ritkdn taldlkozunk olyan Gjszerii szintetikus
reakci6val, ahol a homogén katalizis nem jatszik szerepet.

A dolgozat alapvetd célja az androsztin vdzas vegyiiletek homogénkatalitikus
aminokarbonilezési reakci6i, azaz a szterdnvaz Uj funkciés csoportjainak olyan
homogénkatalitikus tton torténé ki€pit€se, melyet hagyominyos szintetikus
médszerekkel nem, vagy csak igen koriilményesen, t&bb 1épésben lehetne elvégezni. A
kapott szdrmazékok a 3-as és a 17-es pozicidban tartalmaznak szubsztituenseket. Ezek
a szérmazékok a bizonyitottam So-reduktiz inhibitor sajdtsdgd  vegyiiletek
analégjainak tekinthet8k. _

Megillapitist nyert, hogy a hidrazon-jédalkén reakciduton elédllitott szdrmazékok
pallddium-katalizatorok jelenlétében aminokarbonilezési reakcidba vihetdk, igy a 3-as
€s a 17-es pozicidban azonos karbonsavamid funkcids csoportok nyerhetdk. Ez primer
és szekunder aminokkal is sikeresnek bizonyult.

Tovébbi cél volt a 3-as pozicid etilén-ketdl formdjiban (6rténd ideiglenes védése a
3,17-diketdl intermedieren keresztiil, majd a mdr emlitett hidrazon-jédalkén tton
el8éllt a kivant 17-j6dvinil-3-(etilén-ketal) szarmazék. Ezt a vegyiilet rerc-butilaminnal
homogénkatalitikus aminkorbonilezési reakcidba vihetd, pallddium-katalizdtorok
mellett. Bzt kivetéen a ketdl hidrolizisével visszadllt a kiinduldsi 3-keto-4-én
szerkezeti egység. Végiil a 3-as helyzetben egy, a 17-es poziciéban ialdlhatd
karbonsavamidi6l  kiilonbozé amid funkciés csoport kialakitdsa, azaz vegyes’
diamidok nagyhatékonysagi szintézise.

A termékek azonositdsat kiilonbozé analitikai médszerek segitették (‘H- “C- NMR,
GC-MS, IR).
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D-gliikéz-alapi koronaéterek szintézise és alkalmazasa
aszimmetrikus Michael-addicioban

Soti Péter Lajos, IL évf. vegyészmémoki MSc
BME Vegyészmérndki és Biomérndki Kar

Témavezetd:  Dr, Baké Péter egyetemi magantanir
BME Szerves Kémia €s Technoldgia Tanszék

Munkdm sordn néhdny kiilonbozé gylrinagysagd, D-glitkézbdl felépiils kiralis
koronaétert szintetizdltam. Elédllitottam az o-D-glitkopiranozidbdl és  B-D-
gliikopiranozidbdl felépiild monoaza-15-korona-5 tipusii laridt étereket (1 illetve 2)
tébb lépésben, valamint o-D-gliikopiranozidot és antrakinon vazat tartalmazd
makrociklusokat melyek alkalmasak lehetnek UV, illetve fluoreszcencia
spektroszk6pids vizsgilatokra,

£ 1 scm=n00Hs
Fh 2 10" OGHs NHAe

foos Nal0: e EOOG—i-COOE
p N0z AHN—CH —mc _
r i DETHFe4:1 o
COOEt Kat, Ar w02
Az 1, 2 vegyiileteket és kordbban szintetizalt kirdlis koronaétereket fazistranszfer
katalizatorként alkalmaztam aszimmetrikus reakcidkban. A koronaéterek akkor
alkalmasak erre a célra, ha 2 reakcié mechanizmusiban cgy komplexszalasra aikalmas
fémion is szerepet jétszik. Ilyen reakcidk a Michael-addiciok. Ezek kdzitt taldltunk
egy reakciét melyben a monoszacharid-alapti koronaéterck jelentds aszinmmetrikus
indukcidt tudtak kifejteni. A C-H savas dietil-2-acetamidomalondtot f-nitrosztirolra és
szubsztitudlt szdrmazékaira addiciondltattam, szildrd-folyadék heterogén fazisu
reakciokban. A folyadék fizist a szerves oldGszerben oldott reaktinsok képezték, a
szildd fézis pedig a bédzisként haszndlt nitrium-karbondt volt. Az optikai tisztasdg
meghatdrozdsa kirdlis HPLC-vel tortént. Legjobb hatdsi katalizdrornak 1 vegyiilet
bizonyult, melynek jelenlétében 34-87%, optimdlis olddszerelegy esetén 99%
enantiomer felesleggel nyertem a Michael adduktot.
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Szénhidrat alap( koronaéterek szintézise és alkalmazisa
aszimmetrikus Darzens-kondenzaciokban

Szabé Tamas, 1. évf. Gyogyszervegyész-mérnék MSc

BME Vegyészmérnoki &s Biomémoki Kar

Témavezetd: Dr. Bakd Péter egyetemi magédntandr
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Munkdm célja volt monoszacharid alapd koronaéterek kirdlis fizistranszfer-
katalizdtorként valé alkalmazdsat vizsgdlni a-kldracetil-tiofének és kiilonbdzd aromés
aldehid-szdrmazékok  Darzens-kondenziciGjdban  folyadék-folyadék  kétfizisi
rendszerben (1. dbra).

0. O o/> R 0 tolucl A W
Q ’0 0 O Ar o NaCH H O
Aro - 0

1 R: 2-;3-tienil, Ar: aromés csoport

1. dbra

Szintetizdltam egy a-D-gliikopiranozidbél felépiilé monoaza-15-korona-5 tipust
makrociklust négy 1épésben, ismert moddszerek alapjin, majd ennek mintdjéra
eloallitottam egy arabinopiranozidbdl felépiild laridt étert (1) amely az irodalomban
ismeretlen volt. Vizsgéltam ezen katalizdtorok aszimmetrikus indukeidjat kiilonbozo
fazistranszfer reakcidkban.

Eld6allitottam a Darzens-kondenzicidk kiinduld vegyiileteit, két a-kldracetil-tiofén
izomert. Vizsgiltam a 2-kidracetil-tiofén  2-metilbenzaldehiddel  lejatsz6dd
aszimmetrikus Darzens-kondenzdcigjdt fdzistranszfer-reakcioban tébb cukoralapd
koronaéter katalizdtor jelenlétében. A legjobb katalizditor a «-D-gliikéz-alapi
nitrogénen hidroxipropil-csoporttal szubsztitudlt molekula volt (64% ee).

Vizsgiltam tovdbba a 2-kléracetil-tiofén Darzens-kondenzdcidjdt szubsztitudlt
benzaldehid-szdrmazékokkal, valamint egyéb aromds aldehidekkel. A legnagyobb
optikai tsztasdgot piperondlbél kiindulé reakciSban értem el  (85% ee).
Rontgendiffrakcidval sikeriilt meghatirozni a 2-Me-benzaldehiddel, és piperondllal
keletkezd tiszta enantiomerek abszolit konfigurdcidjat, ami (2R,3.5)-nek bizonyult.

Osszehasonliva a 2- és 3-kl6racetil-tiofénbél kiindulé Darzens-kondenzécidkat
megillapithato, hogy az utébbi reagenssel kisebb optikai termeiéseket tapasztaltam.
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Szteroid-ferrocén konjugatumok eléallitiasa
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PE Mémoki Kar

Témavezeté: Skodané Dr. Foldes Rita egyetemi tanir
PE Szerves Kémia Intézeti Tanszék

A szteroid-ferrocén konjugdtumok tSbb szempontbdl is jelentdsek lehetnek:
bizonyftottdk folyadékkristilyos viselkedésiiket, antibakteridlis hatdsukat. A ferrocén
jelenléte az emberi szervezetben eléfordulé szteroidhormonok elektrokémiai
detektildsat is lehetdvé teszi. Mdsrészt a szteroidok heterociklusos szarmazékai
kedvezd bioldgiai aktivitdssal rendelkezhetnek, 1,2,3-triazolilcsoportot tartalmazé
vegytiletek esetén HIV-ellenes, antibakteridlis, allergiaellenes, béta-laktamaz inhibitor
hatdst mutattak ki.

Munkdm sordn célom hasonld vegyiiletek elddllitisa volt olyan homogénkatalitikus
reakci6kkal, melyeket kordbban nem alkalmaztak szteroid és  ferrocén
tsszekapesolasara.

Kezdetben jod-ferrocén és etinil-szteroidok pallddium-katalizdlt, karbonilezési
koriilmények kozott lejatszddé Sonogashira kapcsoldsi reakciéjdt vizsgaltam, mivel az
igy keletkezett alkinil-ketonok kiinduldsi vegyiiletet szolgiltathatnak heterociklusos
szarmazékok: eldallitdsdhoz. A termékek azonban nem minden esetben keletkeztek jo
hozammal, igy a kapott vegyiiletek tovibbalakitdsa heterociklust tartalmazé vegyiilettd
jelentds anyagveszteséggel jart volna. Ennek kikiiszébolésére egy midsik reakcidutat
vélasztottam, a réz-katalizdlt azid-alkin cikloaddiciét, mellyel kozvetleniil jutottam
heterociklust tartalmazé szdrmazékokhoz.

Fls6ként rendelkezésemre allé etinil-szteroidokkal, valamint dltalam eldallitott
ferrocén-azid szdrmazékkal vizsgdltam a cikloaddicids reakcid lejatszédasat. Tovabbi,
4j alkinii-szteroidokat magam éliftottam elé aminokarbonilezési reakciéval. Az azid-
alkin cikloaddiciés reakciSban az alkinil-szteroidok jelentds dtalakulast mutattak a
Sonogashira kapcsoldsi reakcichoz képest. A kapott termékek 4] vegyiiletek, melyek
bioldgiai hatdssal rendelkezhetnek.

A reakcidk lejitszoddsat vékonyréteg-, illetve giazkromatografids mddszerrel
kovettem. Az 4ltalam elbéllitott vegyiiletek szerkezetét 'H-NMR, PC-NMR
spektroszképidval, illetve tdmegspektrometridval igazoltam.
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Foszfan-foszforamidit ligandumok szintézise és alkalmazisa
aszimmetrikus allil-helyzetii szubsztitiicios reakciokban

Toth Attila, V. évf. vegyészmérnok BSc
PE Mémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Bakos Jozsef egyetemi tandr
Balogh Szabolcs PhD hallgato
PE Szerves Kémia Intézeti Tanszék

Az optikailag altiv vegyiiletek gyakran biologiailag is aktivak. A szintetikus tdton
elddllitott kirdlis molekuldk elstsorban a gylgyszeripar szdmdra jelentGsek. A
szintézisek sordn a szelektivitds és a gazdasdgossdg mellett a z0ld kémia 12
alapelvének alkalmazdsa is fontos tényezdvé vilt.

Az aszimmetrikus allil-helyzetli szubsztiticié (1. dbra) dltaldnos eljards szén-szén,
illetve szén-heteroatom kitések kialakitasara [1].

(]

Atmenetifém-katalitikus  aszimmetrikus  allil-helyzetli szubsztitci6 sordn  a
fématomhoz koordindlédé kirdlis médosit6 ligandum optikai tulajdonsdgokat 6rokit 4t
a szubszirdtumnak, igy racém elegybdl kiindulva az egyik enantiomer képzddése
tilsilyba kerlil. A nemrég felfedezett foszfan-foszforamidit tipusd ligandumok [2]
eredményesen alkalmazhaték homogénkatalitikus aszimmetrikus reakciékban.

Kutatdsunk sordn 4j, kétfogi, C; szimmetridjd foszfan-foszforamidit Hgandumolat
szintetizaltunk. A ligandumok és komplexeik kiillonos elénye az, hogy levegdn igen
stabilisak, kiemelkedd katalitikus eredményeket nyidjtanak enantioszelektiv
szintézisekben. Munkidm sordn az 1j ligandumokkal mdédositott Pd-komplexek
katalitikus wulajdonsdgait vizsgdltam allil-tipusd szobsziitdcidés rteakcidkban, A
kisérletek alapjin megdllapitottam, hogy az iij katalitikus rendszer az eddig ismert
katalizatorokkal megkozelitbleg azonos szelektivitdsi, de aktivitdsa kiemelkedd.

QAC
™ PP + [PA(C4H;)CTY,
O BSA o
CILCOOK

1. dbra Allil-helyzetii szubsztiticié

{1] B. M. Trost, Chem. Pharm. Bull., 50, 1-14 (2002)
[2] X. Jia, X. Li, W. 8. Lam, S. H. L. Kok, L. Xu, G. Lu, C.-H, Yeung,andA 5.C
Chan, Tetrahedron: Asymmetry, 15, 2273-2278 (2004)
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A kutatécsoportban  végzett munkdm sordn  cisz-2,3-diszubsztitudlt-oxirdn
szdrmazékok (2) litium-diizopropilamid é&s kilium-terc-butoxid keverékével (LiDA-
KOR  szuperbdzissal) kivdltott izomerizdcidjdt, illetve az izomerizicié
diasztereoszelektivitisat vizsgiltam. A fémorganikus reakcidhoz sziikséges kiinduldsi
anyagokat tobb 1épésen keresztiil dllitottam el6 az 1 intermedieren keresztiil. Igy tobb,
eddig az irodalomban ismeretlen vegyiiletet is szintetizdltam.

vagy R-N-R'=
HNRR' & R=Me R'=Bn HN
/\ R=Et R'=Bn
KI, DMF R=Bn R'=Bn OMe

AN
OTr OTs OTr . N.o, R=Me R'=ali H,\(j(:[
1 2 OMe

A 2 oxirdnok szuperbdzissal kivéltott gylirtizdrdsi reakci6jar6l megdllapitottam,
hogy a vizsgdlt esetekben a metalldlds mindig az aminocsoporthoz kapcsoléds benzil
helyzetil szépatomon tortént €s a keletkezett fémorganikus vegyiilet intramolekuléris
reakcidban, sztereoszelektiv médon olyan 1 azetidin-szdrmazékokat szolgaltatott,
amelyekben az azetidingyiiri 2- &s 3-helyzeti szubsztituensei kizédrélag transz-
térallastak voltak. Az azetidinek szerkezetét két dimenziés NMR spektroszképiai

mérésekkel tAimasztottuk aid az aldbbi hirom szdrmazék esetében.

0 ) OH
LiDA-KOR TO v, R—Me
R=Et
5 -78 C, THF 1N R=Bn
Tr R’vah Ph R

ElSéllitottam az N-Boc védett és a nitrogénen allil és metil helyettesitSket
tartalmazd oxirdnokat is. Az N-Boc-szdrmazékot a fentickkel azonos koriilmények
kozott, az N-allil szdrmazékot pedig LiC-KOR szuperbizissal izomerizdltam
azctidinné,
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ACC-Oxidaz enzim miikiédési mechanizmusanak vizsgalata
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Az etilén névényi hormon, a gyiimdlesok érését gyorsitja, €s a névények
virdgzdsdra hat. A magvak csirdzasdt, és a hagymik, gumdk kihajtasat befolyasolja. Az
etilént a kertészetben és a gylimdlcstermesztésben is felhasznaljak hormonhatisa miatt,
mivel a zdlden szedett gylimélesdknek (példdul a bandnnak) segiti az utGérését, és
idozithetd vele egyes diszndvények virdgzasa (bizonyos hatirok kozott). A
nivényekben az etilén bioszintézisének utolsé lépése az l-aminociklopropdn-1-
karbonsav (ACC) dtalakitdsa, melyet az ACC-Oxidaz enzim katalizal (1) [1].

wCO; _ACCOx | N\
- _ACCOx HCN +CO
D‘NH3+ 2H +2¢ S 2 M

Az enzim rontgendiffrakcids mérései alapjn az aktfv centrumban a kizpont
fémhez 2 hisztidin €s egy aszparaginsav (2N, 10) koordinalodik egyfogi ligandumként
[2]. Az irodalomban csupin néhdny példa taldlhaté vastartalmi enzim-szubszirdt
komplexre, amelyek oxidicidja etilént eredményez, katalitikusan milikod6é rendszer
azonban eziddig nem ismert [3].

Vizsgélatainkat 2-amino-izovajsavval (AIB) — amely alternativ szubsztritum-ként
szoigdl a fenti enzimreakcié modellezésére —, 1-aminociklopropin-1-karbonsavval
(ACC) és alaninnal (ALA) is elvégeztik. Katalizatorként [Fe"'(salen)Cl] komplexet
(salenH,: szalicilsav-etiléndiamin), oxiddlészerként pedig hidrogén-peroxidot
haszniltunk. A reakcidk nyomonkdvetése és a termékek azonositasa gazkromatografids
moédszerrel tortént. Az eredmények alapjan megéllapithatd, hogy mindhirom esetben
az. enzimatikus ttnak megfeleldé termékeket kaptuk. A részletes reakcidkinetikai
vizsgdlataink alapjdn javaslatot tettiink a reakcid(k) lehetséges mechanizmusdra
vonatkozélag.

[11D. O. Adams, S. F. Yang, PNAS, 76, 170 (1979)
[2] Z. Zhang, J. S. Ren, L. J. Clifton, C. J. Schofield, Chem. Biol., 11, 1383 (2004)

[3] Y. Nishida, T. Akamatsu, T. Tshii, Y. Oda, J. Chem. Soc. Chem. Commun., 496
(1992)

244

=




XXX, Jubileumi OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ORGC-2
Nitroxidokkal médositott rezveratrolok szintézise és vizsgalata
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Heck-, Suzuki- és Wittig-reakcioval 1j, nitroxidokkal [1] ¢és diamdgneses
clovegyiileteikkel (pre-nitroxidokkal) mddositott rezveratrolokat dllitottunk eld.
Vizsgiltuk a vegyiiletek ABTS-gyokkation [2] redukdlé képességét. Az in vitro
mérések alapjan megallapitottuk, hogy:

- minél t6bb fenolos OH-csoport talalhaté a vegylileten, annil hatékonyabb
antioxiddns (elektron- és H'-donor)

- a nitroxidok és az N-hidroxilamin eldvegyiiletek is rendelkeznek a fenolos
hidroxilcsoporthoz hasonlé antioxidadns hatdssal

- arezveratrol analogonok elérték, illetve meghaladtak a rezveratrol antioxidans
aktivitdsat.

OR
OH RO,
RO \
RO
! {
Q Q
Q¢ H,OH, 0"
R H, CH,

[1] Hideg, K., Kélai, T., Sar, P. C. J. Heterocyclic Chem. 42, 437-450 (2005).
[2] Re, R., Pellegrini, N., Prottegente, A., Pannala, A., Yang, M., Rice-Evans, A. Free
Rad. Biol. Med. 26, 1231-1237 (1999).
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Bioortogonilis ligaciéra alkalmas tirozin-jelolé molekulik szintézise
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Témaverzetd: Dr. Kele Péter egyetemi adjunktus
ELTE Kémiai Intézet

Biopolimerek in vivo fluoreszcens jeldlésére és nyomon kovetésére a leghaté-
konyabb modszerek a bioortogondlis ligdcion alapuld eljardsok. A jelenleg ismert
bioortogondlis reakcick kozill a legelterjedtebbek és sebességiiket figyelembe véve az
egyik leggyorsabbak az ugynevezett Cu(l) katalizalt alkin-azid 1,3 dipoldris ciklo-
addiciok (CuAAC). A bioortogondlis ligicidk fontos feltétele, hogy a jelzdvegyiiletek
csak a célvegyiilet megfeleld funkcids csoportjival reagdljanak. Tekintve, hogy a
természetes vegyiiletekben szdmos funkcids csoport taldlhaté, célszerit az érdek-
16désiink kozpontjdban 4ll6 biovegyiiletet elézbleg olyan mesterséges vegyiilettel,
kémiai hirvivével modositani, ami a természetben ritkdn eléfordulé funkcids csoportot
tartalmaz, amely a tovdbbiakban szelektiven mddosithaté a jelzdvegyiilettel. A
koltségek €s a lehetdségek tekintetében érthetd, hogy a peptid- &s fehérjekutatisokban
az egyes aminosavakra specifikus, azaz csak a célzott oldallinccal reaglé funkcids
csoportokkal ellitott jelolémolekuldkra valé igény az utGbbi években egyre nd.

Munkdm sordn a kdzelmiiltban megjelent eredmények alapjan tirozin-specifikus
modositast lehetdvé tevd kémiai hirvivek szintézisét valdsitottam meg aflil-acetit
funkeiGs csoport fel-haszndldsdval. Munkdm eredményeként el8allitottam egy Tyr-
specifikus motivumot tartalmazé mega-Stokes fluorofért (1), ezt kovetden pedig olyan
bifunkei6s kémiai hirvivéket szintetizaltam, melyek a Tyr-specifikus funkcié mellett
azid (2), illetve alkin csoportot (3} tartalmaztak, Ezen kémiai hirvivévegyiiletek a
tirozin maédositdst kbvetden a tovabbiakban CuAAC reakcidval fluoreszcens jelzb-
vegyiilettel kapcsolhatéak.
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A biolégiai folyamatok, amelyek egyre inkibb modellt képernek a kémiai
folyamatok esetében is, kiemeltek olyan rendszereket, amelyek segitségével
molekuldris (szupramolekuldris) szinten a hagyomanyos energiaformék dtalakithatdak
mechanikai munkdvd. Ezekb0l a példakbol kiindulva kutatécsoportunk is ilyen,
tgynevezett technomimetikus molekuldk eléallitdsaval foglalkozik. Ezek a molekulsris
motorok két részbdl dlinak: egy peddlbél és egy nytjthatd egységbdl, ezeket pedig egy
linker kot ossze. A peddl rész akivdlhaté tigy kémiailag mint fotokémiailag &s két
formija lehet: egy zdrt és egy myitott, ez a strukurdlis vdltozds a peddl szintjén
meghatdroz egy strukturdlis valtozast a nydjthaté egység esetében is.

Az aldbbi dolgozat célja olyan molekuldk bemutatdsa, amelyek nyijthaté
egységként funkcionilhatnak, el6allitisuk és jellemzésiik. Ebben az esetben az aldbbi

molekula:
R a i : ‘_\. :'3 R
R 1>CU 0 }<R1

Nyiijthatd egységként funkciondlé dioxdn szérmazék

ahol az R=CH; , R1=CH,OH, t5lti be a nydjthatd egység szerepét.
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A Staphylococcus aureus és a S. epidermidis a leggyakoribb kérokozéi a
nozokomidlis, azaz a kérhdzban szerzett bakteridlis fertézéseknek Ezek a bakiériumok
képesek megtapadni kiilonbdz6 orvosi eszkbzok, implantatumok, katéterek feliiletén,
tigynevezett biofilm kialakuldsa réven, amely megvédi a mikroorganizmust a gazdasejt
immunrendszerétél s az antibiotikumoktsl is. [1] A Staphyiococcus fertBzések
kialakuldsa oltdanyag kifejlesztésével megelézhetd lenne,

A sejtfelszini poliszacharid antigént tartalmazé vakcindk hatékonyan alkalmazhatGk
bakteriilis fertézések ellen. Bér a poliszacharid vakcindk dltal kivéltott immunvalasz
gyenge, megfelelé immunvélasz érhetd el ha kovalens kétéssel egy megfeleld fehérje
hordozéhoz kétjik ezeket a vegyiileteket. [2] Ezenkiviil a baktériumbél izolalt
kapszuliris poliszacharidok kisebb tagszdmii fragmensei is alkalmasak vakcinaldsra.

A Staphylococcus bakiériumok esetében oltdanyag kifejlesztésére alkalmas egyik
sejtfelszini poliszacharid antigén a poli-N-acetil-B-(1—6)-glikézamin (PNAG), amely
egyben a baktériumot koriilvevé biofilm réteg f8komponense. T. Maira Litran és
munkatdrsai dital végzett dllatkisérletekkel bebizonyitotidk, hogy a tisztitott PNAG
megfelel védd immunitdst biztosit, ezért potencidlis vakcina jeloltnek javasoljak a
Staphylococcus fertézésekkel szemben. [3]

A dolgozatban leirt kutatémunka sordn megvalésitottuk a PNAG hexaszacharid
fragmensének a szintézisét, ezutdn acectillal védett formil-heptil spacerrel
meghosszabitottuk az clballitott oligoszacharidot. Végiil a védaesoportok eltdvolitdsa
utdn a haptént bovine serum albuminhoz (BSA) kapcsoltuk reduktfv amindldssal. A
dolgozat elkészitéséhez a tdmogatdst az OTKA (PD 73064) nyijtotta.

[1] Huebner, I.; Goldmann, D.A.; Armie. Rev. Med., 50 223-236 (1999)

(2] Avery, O. T.; Goebel, W_F.; J. Exp. Med.; 54 437-447 (1931)

{3] Maira-Litran, T., Kropec, A., Goldmann, D.A., Pier, G.B., Vaccine, 22 (2004) 872-
879 '

248




XXX, Jubileumi QTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié ORGC-6

Galaktan-tipusi hexaszacharid szintézise monoklonalis antitestek
jellemzésére

Hadhazi Adam, IiI. évf. kémia BSc.

DE Természettudomanyi és Technolégiai Kar

Témavezetbk: Dr. Liptak Andras professor emeritus
DE Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Fekete Anikoé tudomdnyos fémunkatirs
DE Szerves Kémiai Tanszék
Pr. Csavas Magdolna tudomanyos munkatars
DE Szerves Kémiai Tanszék

Eszak-Amerika egyik legnépszeriibb gyogynovénye a lingvords kasvirdg
(Echinacea purpurea), melyb6l késziilt gydgyhatdsi készitményeket elterjedten
haszniljak felsé légiti megbetegedések megeldzésére, mivel fokozza a szervezet
ellendlld képességét virusos és bakterialis fertézésck ellen.

Farmakologiai vizsgilatok sordn megallapitottik, hogy az E. purpurea kivonat
nivényi sejtfalban eldforduld, nagy molekulatémegli  komponensének, az
arabinogalaktdn proteineknek (AGPs) jelentds humdn immmnrendszert stimuldld
hatdsuk van. [1] Az arabinogalaktan proteinek poliszacharid részének 6 komponense
3-, 6, 3,6-cldgazdst tartalmaz$ f-D-galaktopiranozid, amely a-L-arabinofuranoziddal
szubsztitudlt. [2]

A dolgozat célja olyan f-(1—6) kitésii hexagalaktdn el6allitdsa volt, mely alkalmas
lehet a Kiel-i Egyetem Farmakeldgiai Intézetében Dr. Birgit Classen vezetésével
végezett ndveényt sejtfalfelderitéshez  haszndlt monoklondlis  antitestek  [3]
immunol(’)giai vizsgdlatdhoz.

o o0 COH
o £9 o O OH
0 OOH:

oy HO

[1] Hoheisel, O., Sandberg, M., Bertram, S., Bulitta, M., Schafer, M., Eump. J. Clin.
Res., 9, 261-268 (1997)

[2] Gaspar, Y., Johnson, K.I.., McKenna, J.A., Bacic, A., Schultz, C.J., Plan Mol
Biol., 47, 161-176 (2001}

[3] Knox, I.P., Int. J. Cytol., 171,79-120 (1997)
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A modem gyogyszer- és novényvédiszer-ipar dltal tervezeti 4j molekuldk egyre na-
gyobb hdnyadiban taldlhatunk fluor-tartalmii funkcids csoportokat. A trifluormetiltio cso-
port egyike ezeknek a csoportoknak, tébb szabadalmaztatott gySgyszer és névényvédaszer
molekuldban is megtaldlhaté [1-3]. Munkdm sordn elészor polialkil-aril-merkaptanok
szintézisével foglalkoztam. Uj, hatékony és gazdasdgos mddszert dolgoztam ki (1. 4bra)
0bb tri- és tetraalkil-tiofenol szintézisére, a médszert optimalizdltam valamint méretnive-
sl kisérleteket végeztern. A mddszer segitségével kozepes/j6 hozammal dllthatunk eld
aromés merkaptdnokat aromés szénhidrogénekbdl.

S,ClyiFeCly
A EE e angH
ZniHCl
1. abra: Uj médszer trialkil- és tetraalkil-tiofenolok el84llitdséra.

Feladatom volt, hogy az j mddszerrel elddllitott 4-terc-butil-2,6,-dimetiltiofenolbét
irodalmi recept [4] analdgidjara elédllitsam a (4-ferc-butil-2,6,-dimetilfenil)-perfluoralkil-
szulfidok teljes sorozatdt (2. dbra, n=4,6,8,10), valamint a grifluormetil-szdrmazékot is. Az
irodalmi modszer alkalmazdsdval a hosszd ldnct aril-perfluoralkil-szulfidokat jé
termeléssel (70-86 %) dllitottam eld.

NaiH/DMF

S-{CF).F
Reql, 24 h, r.t.

2. abra: (4-terc-Butil-2,6,-dimetilfenil)-perfluorafkil-szulfidok szintézise.

A (4-terc-butil-2,6,-dimetilfeniD)-trifluormetil-szulid elddllitdsdra a hosszabb ldnci
szdrmazékokra alkalmazott médszer médositott viltozatdt haszndltam. A natrivm-(4-terc-
butil-2,6-dimetil)tiofencldt DMF-es oldatdt tartalmazé lombikot ismert tdmegii (1,3 ekviva-
lens) CFsI-t tartalmazd léggdmbbel lezdrtam és a reakcidelegyet egy éjszakan 4t kevertet-
tem. A reakcidelegy feldolgozasa vizgbz-desztilldcidval tértént, ami 82%-o0s termeléssel
eredményezte a kivdnt aril-trifluormetil-szulfidot. Az elSbbi trifluormetil-szulfid eldal-
litdsara kidolgozott mddszerrel szdmos, killonféle funkcids csoportokkal rendelkezé aril-
trifluormetil-szulfidot dllitottam el jé/kivilé termeléssel (75-89 %). A médszer elénye a
korébbi eljardsokhoz képest az, hogy nem igényel semmilyen kiilonleges berendezést (nyo-
mésdllo edény, UV-ldmpa, stb.) valamint, hogy a vizgdz-desztilliciot kivetBen a termék
97-99 %-os tisztasdga (GC), tovdbbi tisztitdst ner feltétlen igényel.

*Ez a munka az OTKA K 062191 szamU "Fenntarihato fluoros kémia® program részét képezi.

(11 Becker, A.: Inventory of Industrial Fluorobiochemicals, Eyrolles, Paris, 23-32, (1996)
[2] Kirsch, P.: Modern Fluoroorganic Chemistry, Wiley-VCH, Weinheim, 131-135 (2004)
[3] Boiko, V. N.: Beilstein J. Org. Chem, 6, 880-921 (2010)

[4] Feiring, A. E.: J. Fluorine Chem., 24, 191-203 (1984)
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Munkim sordn fluoreszcens jeldlémolekuldk tervezésével, szintézisével &s
tesztelésével foglalkoztam. Hat kiilonbozé, vegyiilet szintézisét tiiztem ki célul, majd
ezekkel végeztem kapcsoldsi kisérleteket modell-biomonomerekre, illetve sejtekre. [1]

Két tulajdonsdgnak kellett megfelelni a molekuldknak: (1) j6 fluoreszcencia
paraméterek (magas hulldmbosszon gerjesztédik és emittdl, utébbi lehetfleg NIR
tartomédnyban és nagy a kvantumhasznositdsi tényezdje), illetve (ii) enyhe
koriilmények kozott, szelektiven és nagy hatdsfokkal legyen kapcsolhatd
biomoelekuldkhoz, azaz megfeleljen a bicortogonalitds feliételeinek. [2] Utébbira jelen
esetben az 1,3-dipoldris-cikloaddicién alapuld azid-alkin konjugdcié kiilondsen
alkalmas, ezt haszndltam fel a célvegyiiletek tervezésekor.

A dolgozatban kideriil, hogy mindegyik fluoreszcens jelslémolekula alkalmas
bioldgiai jelolésre, akdr sejtszinten, fehérjék/poliszacharidok érzékeny vizsgdlatara.

A hat célvegyiilet:

O H
OLLN
S I
\CNQ/\\/\N3 4
i O
=1
.
N PF,
| I s /N\ 3
Ol H i
\S,N\/\N
H
CC = e
—C=CH 6
4

[1] P. Kele, X. Li, M. Link, K. Nagy, A. Hemer, K. Lérincz, Sz. Béni, 0. 8. Wolfbeis,
Org. Biomol. Chem. 2009, 7, 3486-90.

[2] a) J. A. Prescher, C. R. Bertozzi, Nat. Chem. Biol. 2005, 1, 13-21. b) P. V. Chang,
I. A. Prescher, M. J. Hangauer, C. R. Bertozzi, J. Am. Chem. Soc. 2007, 129, 8400-
8401. ¢} K. L. Kiick, E. Saxon, D. A. Tirrell, C. R. Bertozzi, Proc. Natl. Acad. Sci.
USA 2002, 99(1), 19-24 d.) Kurpiers, T.; Mootz, H. D., Angew. Chem. Int. Ed.,
2009, 48, 1729-1732.
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Aldehid-4-(2,3,4,6-tetra-O-acetil-B-D-gliikopiranozil)-szemikarbazon
szarmazékok szintézise
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DE TEK. TTK Szerves Kémiai Tansz¢ék

A 2-es tipusi vagy nem inzulin fiiggé diaberest korunk egyik legsilyosabb
betegségeként tartjdk szimon. Kezel€se jelenleg csak tiineti szinten lchetséges, mely
sordn a normdlis vércukorszintet diétdval, testmozgdssal, hipoglikémids szerek, ifletve
végsd esetben inzulin alkalmazisival prébaljdk fenntartani [1]. A 2-es tipusd
cukorbetegség egyik lehetséges terdpids kezelési mddja a glikogén lebontdsét
katalizalo glikogén foszforildz enzim gétldsdn alapszik.

Laboratdriumunkban tébb, mint tiz éve folynak kutatdsok a glikogén foszforildz
enzim gliikozanalog inhibitorainak szintézise terén [1]. Munkdmmal ebbe a kutatdsba
kapesolddtam be.

Kisérleteink sordn aromds aldehid-4-(B-D-gliikopiranozil}-szemikarbazonok
szintézisét terveztilk, melyek potencidlis vércukorszint csokkenté hatdsuk révén
alkalmasak lehetnek a 2-es tipusi diabetes kezelésére. Az elBdllitdsra 2 szintézisutat
terveztiink. Eldszér a kiinduldsi glikéz szdrmazdkot, a 2,3,4.6-tetra-O-acetil-B-D-
gliikopiranozil-izociandtot dllitottuk eld tobb lépésen keresztiil az 1,2,3.4,6-penta-O-
acetil-B-D-gliikdzbdl [2]. Ezutdn a reagensként alkalmazott aldehid-hidrazonokat
szintetizdltuk. Kovetkezd Iépésben a 2,3 ,4,6-tetra-O-acetil-B-D-glilkopiranozil-
izocianat aldehid-hidrazonokkal végzett reakcidjiban j6 hozammal nyertilk az aldehid-
4-(2,3,4,6-tetra-O-acetil-p-D-gliikopiranozil }-szemikarbazon szdrmazékokat. A szemi-
karbazonok acetil védScsoportjait Zemplén-médszerrel tivolitottuk el, és kivalé ho-
zammal izoldltuk a két aldehid-4-(B-D-gliikopiranozil )-szemikarbazont.

A misik lehetséges sziniézistthoz szilkséges 4-(2,3,4.6-tetra-O-acetil-B-D-
gliikopiranozil}-szemikarbazidot a 2,3 4,6-tetra-O-acetil-$-D-glilkopiranozil-izocianat
hidrazin-hidrokloriddal végzett reakciéjdval nyertiik.

[1] Somsik, L.; Czifrak, K.; T6th, M.; Bokor, E.: Chrysina, E. D.; Alexacou, K. M.;
Hayes, 1. M.; Tiraidis, C.; Lazoura, E.; Leonidas D. D.; Zographos, S. E.;
Oikonomakos, N. G. Curr. Med. Chem., 15, 2933-2983 (2008)

[2] Ichikawa, Y., Matsukawa, Y.; Nishiyama, T.; Isobe, M. Eur. J. Org. Chem, 3,
586-591 (2004)
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Kovacs Anita, I évf. vegyész MSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd:  Prof. Dr. Téth Gabor egyetemi tandr
SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet

A glikozildcié a fehérjék legjelentdsebb, leggyakoribb poszitranszlaciés médositasi
folyamata. Az emberi fehérjék tobb mint 50%-a glikozildlt. Mivel az evoldcié sordn
fonnmaradt ez az igen komplex, bonyolult enzimatikus mddositdsi folyvamat, igen
fontos funkcidt kell betdltenie, azonban wég ma sem ismerjiik dltaldnos jelentdségét. A
bioldgiai kutatisokhoz tehdt sziikség van szintetikus glikopeptidekre, amelyek el6dl-
litdsa tobb okbdl is problematikus: a szénhidritrész eldallitdsi-, a cukor- és peptidrész
dsszekapesoldsi nehézségel muatt. Gondot okoz a szekvencidkban eldforduld tri-
funkcids aminosavak oldalldncdnak védése, és védGesoport-eltavolitdsinak glikozidos
kotés melletti megelddsa. Eddig sikeriilt szintézismodszert kifejleszteniink a Glu, Asp
és Ser-tartalmd glikopeptidek szintézisére, amelyhez munkdnk sordin az aggrekdn
fehérje legerdsebben glikozilezett régiGjabol szdrmazd repetitiv szekvenciat hasznaltuk
fol (GVEDIS*GLPSG, *: a glikozilacié helye). Az aggrekin a porc alapillomény
egyik [0 makromolekuldris komponense, a rheumatoid arthritis egyik lehetséges
autoantigénje. Megallapitottuk, hogy a szerin oldallancdban 1€vé hidroxil-csoport
védelmére a Bn és a TBDMS véddcsoport megfeleld, az aminodikarbonsavak -
karboxil-csoportjdnak védésére pedig a 4-(N-(1-(4,4-dimetil-2,6-dioxociklohexilidén)-
3-metilbutiamino)benzil-észter (Dmah). A szénhidratrész acetil védOcsepor(jainak
eltdvolitdsa Bu,SnO-dal vihetd végbe.

Ezek utan célul thztlik ki egy, az egyéb trifunkcids aminosavakat (Lys, His, Thr,
Tyr, Arg) tartalmazé glikopeptid szintézisének kidolgozasat. Ebben az esetben
modellként a human Spl transzkripcids faktorbdl szdrmazé két fragmenst
valasztottunk ki: a KRFMRS*DHLS*KHIKTHQN-t és a GKVYGKT*S*HLRAHLRWHTG
-t. Az Spl transzkripcids faktor egy olyan fehérie, amely tartalmaz egy DNS-kotd
domént, amelyen beliil hdrom Cys,His,-tipusd, Ppa szerkezettel rendelkezd cink-ujj
motivum van. A font emlitett két szekvencia ezen cink-ujjak részei; glikozilicié nélkiili
térszerkezetiiket NMR spektroszkopids médszerrel hatdroztdk meg. Célunk tehat a Lys,
His, Thr, Tyr, Arg aminosavak oldalfunkci6i védésének optimalizdldsa a glikozilacié
mellett, valamint sikeres szintézis utdn ezen fragmensek térszerkezetének megélla-
pitdsa, mivel a glikozildcid tobbek kézitt a fehérje ezen tulajdonsdgat is megvil-
toztathatja.

Ez idiig megdllapitist nyert, hogy a Lys védésére a Dde-csoport, a His és a nem
glikozildlt Thr oldallinca pedig Bn-csoporttal oldhaté meg idedlisan.

A transzkripcids faktorban a Ser és Thr N-acetil-2-glitkézaminnal van glikozildlva;
a glikozilalt aminosavakat ebben az esetben Koenigs-Knorr reakcidval dllitottuk eld.
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A heparin egy természetes eredetii heteropoliszacharid, amit véralvaddsgitlé
szerként alkalmaznak a gyOgydszatban. Kutatdsok sordn felfedeziék, hogy az

antikoaguldns hatdst, a heparin egy egyedi pentaszacharid része fejti ki. Ennek

7 -

ismeretében szintetikus szarmazékok eldallitdsat célzd programok indultak el. Ezek
koziil is a legigéreteschbnek a teljesen O-metilezett és O-szulfatdlt Idraparinux
bizonyult {1]:

0S0y COO" -
o) 3 0 8803
OMe >\ o’< OMe
1 f OMe
MO ome o OMe 0S80y
D E G H

Az MTA-DE Szénhidritkémiai Tanszéki Kutatécsoport egyik kutatdsi teriiletét
képezi ezen pentaszcharid sznlfonsav analdgjainak szintézise. E munka részeként
eléallitottdk az Idraparinux nemredukdlé végi triszacharid egységét (DEF). A
szintézisterv szerint az épiftbelemek kapesoldsi sorrendje DE+F volt. Ennél a
glikozilezési reakcionél azonban nem vart problémak léptek fel, a DE donor 2-es
helyzetében taldlhaté résztvevd csoport jelenléte ellenére a szelektivitds teljes hidnyét
tapasztaltik. Feladatom ennek a problémanak a megolddsa volt. Azt feltételeztiik, hogy
a felmeriilé problémdt az E egységen taldlhaté karboxil-metil-észter illetve az F
egységen taldlhaté szulfonsav-metil-€szter csoport egyiittes jelenléte dltal fellépé
sztérikus gitlds okozta. Emiatt §j stratégiat kellett kidolgozni. Megcseréltik a
kapcsoldsok sorrendjét: DE+F helyett DHEF, valamint 2 6"OH karbonsavva (6rténd
oxiddldsét csak az E és F monoszacharid egységek kapcsoldsat kovetden végeztiik el.
A EF diszacharidon elvégeztik a megfelels 4talakitdsokat, majd ezt kévetden
kapesoltuk a I) egységgel.

f1] Maurice Petitou and Constant, A. A. van Boeckel: Angewandte Chem. Int. Ed., 43,
3118-3133 (2004)
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A Helicobacter pylori [1] fertdzés nagymértékben felelds gasztroenterolégiai
betegségek kialakuldsdért. A baktérium megtelepedésében kulcsszerepet jitszanak a
gyomor-nydlkahdrtya szulfatalt s szialilezett oligoszacharid egységei. Célunk ezen
szénhidrit ligandumok szulfonmsav mimetikumainak eléallfidsa, hiszen ezek
alkalmazhatéak lennének antiadhézids teripidra. '

Sikeresen dllitottunk el6 olyan hid-molekuldhoz kapcsolt galaktozidot, mely 3-as
helyzetben alkilszulfonsav csoportot tartalmaz. A szolfonsav-funkciét az allil-csoport
kettds  kitésén  végrehajtott gyOkos  szulfitaddiciéval  alakitottuk ki, A
szulfonsavtartalood galaktozidot reduktiv amindldssal BSA fehériéhez konjugdltuk [2].

A munkédnk sordn valtozatos véddesoport-stratégiat alkalmazva az irodalomb6l még
nem ismert vegyiileteket allftottunk eld. Az itt szerzett szintetikus tapasztalatok
felhaszndihatéak lesznek tovdbbi, nagyobb tagszdmii glikokonjugdtumok elé4llitdssra.

o -OH

H
0=(CHy;~C—N}BSA

Na(,5 \/\/ 0

OH

[1] Marshall, B.J., J. R. Warren, I.R., Lancet, 1, 1311-1315 (1984)
[2] Clausen, M. H., Madsen, R., Carbohydr. Res., 339, 2159-2169 (2004)
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Egy hexamer acilpeptid-hidrolaz szerkezete,
a méretszelektivitias djszeri modja
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Az acilaminoacil-peptidiz (AAP) fehérje a prolil-oligopeptidiz (POP) csalddba
tartozik. Bioldgiai szerepe €s jelentdsége az, hogy bizonyos oligopeptidek hasftisdval
részt vesz a peptidhormonok €s a neuropeptidek szintjének szabilyozisaban. Ezen
kiviil kapcsolatba hozhaté egyes rakfajtakkal, valamint a memoériandveld gydgyszerek
kutatisanak egyik célpontja. Munkam sordn a Pyrococcus horikoshii nevii termofil
dsbaktériumbdl szarmazd AAP fehérjét (PhAAP) vizsgaltam.

A szerkezetfinomitas sordn 570 aminosav,

372 vizmolekula, 6 1,6-hexdndiol, &és 3 Mg2+— 3
ion koordintdit hatdroztam meg. R-faktor = -

0,183. A fehérjekomplexet hat monomer alkot- inreis {2 S \» propeller
ja, melyek egyenként 622 aminosavbdl dlinak. ]
. P . . . Eafafitius
Egy monomeren beliill két domén taldlhaté [1. s
abra). Egyik a B-propeller domén, amely hét s fersdi_
lapatbol 4ll, masik a hidroliz domén, melynek "™ ——

a kézponti részét nyolc B-szdl alkotja. A szélsd
B-szdl utdn belyezkedik el a katalitikus triad
hisztidinje. A B-propeller domén 3. lapétjdba
beckelddd hurok (inzercid) szoros kolcsén-
hatdsban van ezzel a sz€ls8 B-szallal.

A monomerek kozotti kolcsonhatdsok érintik mindkét
domént: 3-3 fehérje B-propeller, illetve 2-2 hidroldz
doménje érintkezik szorosan, melyek igy szimmetrikus
hexamert alkotnak [2. dbra]. Altaldban a POP csalddban a
két domeén kozitt dinamikus mozgésra van Iehetdség, eziltal
valdsul meg a méretszelektivitdis. A PhAAP-ban azonban a
két domén egymishoz viszonyitva félig nyitott helyzetben
van rogzitve, és a komplex oldaldn taldlhatd nyildsok
2. dbra: A hexamer szabjdk meg. hogy mekkora oligopeptidek jutnak el a
oldaldn taldlhaté porusok.  szubsztritkotd zsebig. Tehdt a PhAAP fehérje esctében i

mitkédési mechanizmust ismerhetiink meg.

€-texminilis N;Q*émimsﬁs

1. abra: A monomer szerkezete
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