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Dékani koszonto

Tisztelettel koszontom a 37. Orszdgos Tudomanyos
Didkkori Konferencia Kémiai €s Vegyipari Szekcidjanak
valamennyi  résztvevdjét a  Debreceni  Egyetem
Természettudomanyi ¢és Technoldgiai Kara nevében.
Karunk nemrégiben iinnepelte  alapitisanak  75.
évfordulgjat, s most nagy 6rommel latjuk vendégiil azt a
tudomanyos mozgalmat, amely szintén csak néhany évvel
fiatalabb, és amely hosszu évtizedek ota inspirdlja a
tehetséges hallgatokat kutatasi eredményeik bemutatasara.

Prof. Dr. Kun Ferenc
dékan, DE TTK

A tudomanyos életbe vald bekapcsolodas kiilonleges lehetdséget nyujt a hallgatoknak: nemcsak
el6adasokon és laboratériumi gyakorlatokon bdvithetik ismereteiket, hanem aktiv kutatasi munkéjuk
soran is, amely egyéni feleldsséget, kreativitast és kitartast kovetel. A Tudoméanyos Didkkori munka
soran a hallgatok nemcsak szakmai tudasukat mélyitik el, hanem megtapasztalhatjadk a tudoményos
gondolkodas 6romét és az alkotds izgalmat.

A kutatasi témak iranti elhivatottsag gyakran szoros, inspiral6 tanar-diak kapcsolatokat eredményez.
A mentori segitség, az egyliitt gondolkodas ¢és a kozds tudomanyos munka altal mindkét fél
gyarapodik: a hallgatd batorsagot nyer az 6nallé kutatashoz, a témavezetd pedig gyakran uj
nézOpontokat, friss gondolatokat kap didkjaitdl. Az ilyen kolesonds inspiracio tette a Tudomanyos
Diakkori Konferencidkat azza a rangos eseménnyé, amely ma is meghatarozo szerepet jatszik a
tehetséggondozasban.

Az OTDK nem csupan a tudomanyos teljesitmény megmérettetésének helyszine, hanem inspiraléd
kozosségi €lményt is nyljthat. Az eléadasok €s vitdk alkalmat teremtenek 0 szakmai kapcsolatok
kialakitasara, 0j egyiittmiikodések elinditdsara. Meggy6z0désem, hogy a most bemutatott kutatasi
eredmények sok esetben hosszutavi hatassal is lehetnek a tudomany fejlédésére.

Bizom benne, hogy az el6ttiink 4ll6 napok nemcsak szakmailag, hanem emberileg is gazdagitjak a
résztvevoket. Kivalod eldadasokat, tartalmas vitakat, j inspirdciokat, valamint kellemes id6étoltést
kivanok minden jelenlévOnek a Debreceni Egyetemen!
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Szeretettel koszontjiik a 37. Orszdgos Tudomanyos Didkkori
Konferencia Kémia ¢és Vegyipari szekciojanak résztvevoit a
konferencia Ugyvivd Testiilete és a Debreceni Egyetem
Kémiai Intézete nevében. Az Orszagos Tudomdényos
Didkkori Konferencia kerek évfordulohoz érkezett, éppen 70
évvel ezeldtt tartottdk meg az elso ilyen rendezvényt. A célja
az volt, hogy a felsdoktatasban tanuld hallgatok figyelmét
felkeltse a tudoményos kutatas irant, és ebbe bekapcsoldodva
lehetdségiik legyen a sajat kutatdsi eredményeiket bemutatni
az intézményiikben, illetve az orszdgos féorumon is. Mind a

Prof. Dr. Varnagy Prof. Dr Kéki

TUDOMANYOS

mai napig ez a cél, de ma mar nemcsak a felsdoktatasban, . ,

hanem a kozoktatdsban részt vevd didkok szadmara is Kata.lm , Sanqor .

lehetéség nyilik az Orszagos Tudoményos Didkkori 8y ’etei.m tanar", sy e’temt tandr,

Konferencia rendezvényeibe bekapcsolddni. intezengazgato, délanhelyettes,
DE TTK DE TTK

Intézetiinkben is igen kiterjedt, magas szinvonali kutatémunka folyik. Ezt jelzi az is, hogy a Debreceni
Egyetem Kémiai Intézete elnyerte az MTA Kivald Kutatdhely cimet. Az intézményiinkben folyo
kutatasokban szép szdmmal vesznek részt vegyész, vegyészmérnok és kémia tanar szakos hallgatoink, de
szivesen kapcsolodnak be a kutatasba biomérndk, kornyezettudoméany és gyodgyszerész szakon tanuld
didkok is. Az orszagos konferencian résztvevok esetén még valtozatosabb ez a kép, hiszen a kémia, bio- €s
vegyészmérnoki, valamint mas természettudomany mellett az orvos- és egészségiigyi-, gydgyszerész-,
agrar-, élelmiszertudomany teriiletén kutatast folytatdé didkok is bemutatkoznak eredményeikkel a
rendezvényiinkon. A sokszintiséget jol jelzi, hogy 17 tagozatban tobb, mint 10 tudomanyteriilethez tartozo
témakorben szervezziik az el6adasokat.

A hatéron beliilrdl €s hataron talrol érkezd didkok nagy szama azt mutatja, hogy tovabbra is sokak szamara
fontos a szekciohoz kapcsolodo kutatasi teriiletek miivelése. Bizunk benne, hogy az Orszdgos Tudomanyos
Diakkori Konferencidn tartott elfadés, az azt kovetd vita, a sokféle teriileten elhangz6 mas eldadasok
meghallgatisa és a résztvevokkel valo beszélgetések, az esti eléadas és a szabadidds programokon valo
részvétel mindenki szdméra maradandd és kellemes ¢élményeket jelent majd, €s azt erdsitik meg
mindenkiben, hogy érdemes folytatni a kutatast, fenntartani az érdeklddést a legujabb tudomanyos
eredmeények irant.

Reméljiik, hogy a konferencian szerzett élményeknek kdszonhetden is sok fiatallal néhany éven beliil mas
tudomanyos féorumon, konferencian is talalkozni fogunk!

Természetesen ez a konferencia csak ugy valosulhat meg, hogy a didkok munkajat témavezetd(k) segitik,
iranyitjak; az elkésziilt dolgozatokat biralok értékelik; a szekcid eldadasait a zsiiritagok kisérik figyelemmel
és értékelik az el6adok diakkori munkéjat. gy mind a hallgatok, mind a konferencia szervezését és
lebonyolitasat segitd sok-sok oktatd, kutatd és mas munkatars munkajat itt is megkdszonjiik.

A Kémiai Intézet és az Ugyvivo Testiilet nevében a konferencia minden résztvevéjének nagyon eredményes
munkat, kellemes id6toltést kivanunk!

DEBRECENI
EGYETEM




V)

OTDK

37. ORSZAGOS

woweos - QTDK'70 @

§(032N5FERENC|A Ke’mia;;’e:k\":tiegyipari

ORSZAGOS
TUDOMANYOS
DIAKKORI

TANACS

Szervezobizottsag

Ugyvezetd elnok: Prof. Dr. Varnagy Katalin
Ugyvezetd tarselndk: Prof. Dr. Kéki Sandor
Ugyvezetd titkar: Dr. Lihi Norbert
Ugyvezetd tarstitkar: Dr. Lakatos Csilla
Hallgatoi képviseld: Benedek Maté Benjamin
Kozépiskolai koordinator: Dr. Juhasz Laszlo

Pénziigyi koordinator: Dr. Kozma-Taéth Katalin
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Segitok
Angyal David Kovécs Nora I1diko

Dr. Baranyai Edina

Barta Roland

Béresné Nagy Zsuzsanna
Bonczidai-Kelemen Dora
Dr. Borsi-Gombos Réka
Dr. Bunda Szilvia

Dr. Czégéni Csilla

Czuna Alexandra
Dékany-Adamoczky Anita
Dioszegi Robert

Erdei Réka Palma

Farkas Lészl6 Bence

Dr. Forgacs Attila

Dr. Herman Petra

Illyésné Dr. Czifrak Katalin
Dr. Jézsef Janos

Dr. Juhdszné Dr. Téth Eva
Dr. Kallay Csilla

Kapus Istvan

Dr. Katho Agnes

Dr. Kiraly Sandor Balézs
Kiss Eszter

Dr. Kordovéan Marcell

Kulcsar Andrea

Lakatos Gergd

Molnarné Horvath Agnes
Nagy Balazs

Ozséné Fabian Anette
Papp Vanda

Pardi-T6th Veronika
Pércsi Déniel

Dr. Potorné Bozs6 Orsolya
Ragyak Agota

Rimoczi Aliz

Dr. Réth Gergd

Sajtos Gergd

Dr. Sajtos Zsofi

Sandor Baléazs

Dr. Sebestyén Annamaria
Dr. Simon Fruzsina

Dr. Szab6 Maria

Szabd Ruben

Szilagyi Balazs

Vargan¢ Dr. Szaloki Dora
Viri Judit
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Biotechnologia és élelmiszerkémia
2025. 04. 09. (szerda), LC 0.06
Zsiri
Elnok: Simonné Dr. Sarkadi Livia egyetemi tandr MATE
Tagok: Kormosné Dr. Bugyi Zsuzsanna egyetemi docens SE
Nyergesné Dr. 1llés Erzsébet foiskolai docens SZTE
13:30 Kozma Bence Tamas Rekombinéns tesztfehérjék fejlesztése Dr. Jankovics Hajnalka ~ PE
13:50 Laczkdé Anna Mikotoxinok eléfordulasanak vizsgalata magyarorszagi Dr. Czéh Arpad PTE
Orsolya kukoricamintakban
14:10 Nagy Kristof Bence  Elektrokémiai N- és P- visszanyerés abiotikus - €s Dr. Kook Laszlo PE
mikrobialis elektrolizis cellak felhasznalasaval
14:30 Orosz Csenge Elelmi rost 6sszetevok szerkezetalakité szerepének Dr. Németh Renata BME
Sznopka Lilidna vizsgalata hajdina és koles alapll élelmiszermatrixokban
Kata
14:50 Szeip Judit Probiotikus kakadpor készitmény eldallitasa folyamatos Dr. Szabo Edina BME
lizemil granulalasi technologidva Dr. Nagy Zsombor
Kristof
Dr. Hirsch Edit
15:10 Vonyo6 Viktoria Streptomyces biofilm kialakitasa kapillaris membran Lajtai-Szabo6 Piroska PE
Zoltana bioreaktorban torténd felhasznalasra
15:30 Biifésziinet
15:50 Kiss Noémi A nanoszlir6 membran hatékonysaga a novényvéddszerek  Dr. Soros Zita UE
vizbdl torténd eltavolitasban Jelena Surlan
16:10 Kratofil Zsoka A buza alkalmazasa a malatakészitésben Dr. Sords Zita UE
Pribi¢ Milana
16:30 Szladek Laura A mononatrium-glutamat hatasa a novényekre Dr. Vastag Gyongyi UE
16:50 Zrinyi Anna Hisztidinjeldlt enzimek szelektiv rogzitési lehetdségeinek  Dr. Bell Evelin BME
vizsgalata és optimalizalasa Alacs Balint
17:10 Gasparics Kata Me¢élyhttétt siitdipari termékek mindségjavitasanak Dr. Tomoskozi Sandor  BME

lehetéségei @)

Dr. Jaksics Edina

DEBRECENI
EGYETEM
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Elméleti kémia 1.
2025. 04. 09. (szerda), LC 0.07
Zstri
Elnok: Dr. Hamza Andrea tudomdnyos fomunkatdrs HUN-REN
Tagok: Dr. Vibok Agnes egyetemi tandr DE
Dr. Berta Dénes tudomdnyos munkatdrs BME
13:30 Fekete Csilla Masodrendt kolcsonhatasok vizsgalata organokatalizalt Dr. Benkd Zoltan BME
foszfa-Michael-addicioban
13:50 Gal Dorina Rebeka  CI™ + NHal reakcié dinamikajanak modellezése Dr. Papp Dora SZTE
Dr. Czaké Gabor
14:10 Gombas Andras Pivot-invariant Knowles-partitioning at the multi- Dr. Szabados Agnes ELTE
reference level =f= Dr. Surjan Péter
14:30 Horvath Adam Diels—Alder cikloaddiciok szamitasos kémiai vizsgalata: Dr. Benké Zoltan BME
Hogyan lehet egy 1€pésbdl tobblépés?
14:50 Horvath Tamas Radioaktiv stroncium dekorporacié vizsgalata Dr. Sz6ri Milan ME
alkalifoldfém ionok komplexképzddésének szamitogépes ;. Rézsa Zsofia
analizisén keresztiil .
Borbala
15:10 Molnar Balazs A SiHsl + F~ reakcio dinamikajanak elméleti modellezése  Dr. Czako Gabor SZTE
Jozsef Dékany Attila Addam
15:30 Biifésziinet
15:50 Rudner Csaba A CyHsl + Cl reakceio feltérképezése kiillonbozo Dr. Czaké Gabor SZTE
kvantumkémiai modszerek segitségével Gruber Balzs
16:10 Szabd Andras Reakcidk minimum energia Gtvonalanak optimalizalasa Dr. Daru Janos ELTE
gépi tanulas felhasznalasaval Mészaros Bence Balazs
16:30 Tar-Palfi Helga Hazai mutans transztiretin tetramerizaciojanak vizsgalata  Dr. Perczel Andras ELTE

in silico modszerekkel a jobb terapias stratégiaért

Body Istvan Levente
Fazekas Zsolt

DEBRECENI
EGYETEM
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DIAKKORI TUDOMANYOS
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Fizikai kémia I.
2025. 04. 09. (szerda), LC 1.05
Zsiiri
Elnok: Dr. Kunsagi-Maté Sandor egyetemi tandr PTE
Tagok: Dr. Kéri Monika adjunktus DE
Dr. Szilagyi Andras egyetemi docens BME
13:30 Biro Réka Kisnyomasu higanygdz és KrCl excimer lampa Dr. Alapi Tiinde SZTE
hatékonysaganak 6sszehasonlitasa UV/H,0, és UV/PDS
eljarasok soran
13:50 Czuna Alexandra A [{RuCly(mtppms),},]-komplex altal katalizalt Dr. Papp Géabor Csaba DE
hangyasav bontés tanulmanyozasa
14:10 Demcsak Norbert Vizszam érték meghatarozasara alkalmas modszer Bejczi Rebeka PE
tovabbfejlesztése Hartyanyi Mété
14:30 Gardi Balint Kitozangyongyok méretfiiggé kollektiv viselkedése Dr. Toth Agota SZTE
Dr. Horvath Dezs6
14:50 Hideg Addm Anddos vizbontas kinetikajanak tanulmanyozasa forgd Kovacs Noémi ELTE
korongelektroddal Dr. Vesztergom Soma
15:10 Kapdos Adam A katddos hidrogénfejlodés vizsgalata Dr. Vesztergom Soma ELTE
kronopotenciometriaval kombinalt dinamikus
elektrokémiai impedanciaspektroszkopiai mérésekkel
15:30 Biifésziinet
15:50 Kondor Virag Aromas karbodiimid katalitikus eléallitasa és a reakcio Dr. Viskolcz Béla ME
kinetikdjanak vizsgalata Toéth Péter
Dr. Boros Renata
Zsanett
16:10 Ludézer-Vaskor Nanoporusok szelektivitasanak modellezése Dr. Valisk6 Moénika PE
Martin aszimmetrikus ionkoncentraciokkal a membran két Dr. Boda Dezsd
oldalan
16:30 Lukacs Panna Fotoreaktorok kalibralasa kiilonféle aktinometrias Dr. Osz Katalin PTE
modszerekkel
16:50 Szarvas Janos Bernat Az ionmegoszlas vizsgalata rés, hengeres és lireges Dr. Valisk6 Monika PE
porusokban Donnan Nagykanonikus Monte Carlo Dr. Boda Dezs6
szimulaciokkal
17:10 Toé6th Ugyonka Helga Imidazolium alapu ionos folyadékok feliiletének Dr. Jedlovszky Pal EKKE
szerkezeti és dinamikai vizsgalata szamitogépes
szimulaciok segitségével
17:30 Vidosits Péter Linearizalt elektrokémiai modellek alkalmazéasa AISI Dr. Kristo6f Tamas PE

Benjamin

crer

Lukacs Zoltan

DEBRECENI
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Kornyezeti kémia
2025. 04. 09. (szerda), LC 1.13
Zsiri
Elnok: Dr. Fabian Istvan egyetemi tandr DE
Tagok: Dr. Hoffer Andras tudomdnyos fomunkatdrs PE
Dr. Kérosi Marton adjunktus BME
13:30  Alberti Orsolya Nikkel, kobalt- és mangan-ferrit tipusi magneses Dr. Szdri-Doroghézi ME
nanorészecskék antibakterialis hatasanak és adszorpcios Emma
tulajdonsagainak vizsgalata
13:50  Andras Bernadett Székelyfoldi asvanyvizforrasok kémiai, geokémiai és Dr. Zsigmond Andrea EMTE
mikrobiologiai jellemzése Rebeka
Dr. Mathé Istvan
14:10 Bangi-Magyar Ignac Aeroszol mozgékonysagi spektrométerek dsszehasonlitd Dr. Salma Imre ELTE
vizsgalata és a mérési modszer optimalizalasa
14:30  Fejes Bence Izopropanol és hidrogénatomok reakcidinak kisérleti vizsgalata ~ Dr. Tarczay Gyorgy ELTE
csillagkozi koriilmények kozott
14:50  Geréd Boglarka A Kkiiltéri leveg6 aeroszol koncentracionak vizsgalata Dr. Bodor Katalin EMTE
Szép Levente Istvan Csikszeredaban Dr. Bodor Zsolt
15:10  TIllés Tamas A 1égkori aeroszol higroszkopos tulajdonsagai Budapesten Dr. Salma Imre ELTE
kiilonleges események alkalmaval Vorosmarty Maté
15:30  Biifésziinet
15:50 Kecskés Karina Cirkonium-pilléres montmorillonit mikroorganizmus- Dr. Sz6ri-Doroghazi ME
adszorpcios tulajdonsagainak vizsgalata Emma
16:10  Kovacs Aron Boldizsar  Uzemi méretii szennyviztisztito technologia Harasztiné Hargitai Réka PE
Iéptékcesokkentésébol adodod problémainak kikiiszobdlése Pitas Viktéria
laboratériumi méretben
16:30  Petrics Magdolna Egy szennyviztisztit6 telep mikromilanyag terhelése a Dunara Dr. Zaray Gyula ELTE
Dr. Tatar Enikd
16:50  Stromajer Keve A csapviz mindségi vizsalata Somogy varmegye teriiletén Dr. Stroméjer-Racz Timea  PTE
Csanad koloriméterrel és spektrofotométerrel Jézsef Tibor
17:10  Siit6 Maté Vizszennyez0 helyi érzéstelenitok eltdvolitasa oldatadszorpcidos ~ Dr. Szabd Tamaés SZTE
modszerrel grafén-oxid adszorbensen Sajdik Kadosa
17:30  Szeberényi Péter Fungicid nehézfém tartalmanak felhalmozodésa a talajban Dr. Mészarosné Dr. Balint  OE
Agnes
17:50  Székely Akos Permetszer degradacidja kdrnyezetbarat modszerrel Dr. Zsirkané Dr. Fonagy PE
Bendegtiz Orsolya

Szab6né Dr. Bardos

Erzsébet
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Polimerkémia és -technologia
2025. 04. 09. (szerda), LC 2.14
Zstri
Elnok: Dr. Marosi Gyorgy professor emeritus, BME
MTA levelezo tagja
Tagok: Dr. Varga Imre egyetemi docens ELTE
Dr. Nagy Lajos egyetemi docens DE
13:30 Galbicsek Noémi Polimer adalékanyagok szerepe elektrokémiai CO Dr. Endrédi Balazs SZTE
Vanda redukcioban Dr. Kormanyos Attila
13:50 Heller Bence 3D nyomtatott aramlasos kémiai reaktormodulok Dr. Balint Erika BME
tervezése €s tesztelése
14:10 Pallos Patrik Jozsef = Szalerdsitett mlianyag kompozitok eldallitasa vakuum Dr. Peth6 Déra PE
infuzios eljarassal
14:30 Pilter Lilla A gbcképz0 hatas szerkezeti magyarazatanak modellezése  Dr. Kallay-Menyhard BME
Alfréd
14:50 Spatay Sara Mikrotalcak PVDF-sziirdmembranjanak kémiai Dr. Téth Tiinde BME
funkcionalizalasa Dr. Goles Adam
15:10 Biifésziinet
15:30 Stein Anna Szerkezeti paraméterekkel tervezhetd termoreszponziv Sarmezey Bence ELTE
Vlsl§lks(lif3sﬁ Ilj{cl)(h%N -1zo$)r(1)£1%-’Emlft)akfllamlg-ko- Kasza Gyorgy
poli(etilén-glikol)-(met)akrilat) kopolimere Dr. Ivén Béla
15:50 Szabari Zalan Hiperelagazasos poliglicidol alapu poliuretan térhalok Fecske Dora ELTE
eldallitasa, vizsgalata és in situ képz6dd, eziist Kasza Gydrgy
nanorészecskékkel alkotott, katalitikus hatasu . ,
SR Dr. Ivan Béla
nanohibridjeik
16:10 Takacs Késa Roza Innovativ nyomtatasi méodszerek kidolgozasa struktaralt Dr. Mészaros Robert ELTE

folyadékok eldallitasara

Kardos Attila
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Anyagtudomany
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 0.06
Zsiiri
Elnok: Dr. Laszlé Krisztina professor emerita BME
Tagok: Juhaszné Dr. Csapoé Edit egyetemi docens SZTE
Dr. Hernadi Klara egyetemi tandr ME
8:00 Bukta Balazs Jozsef = Rezorcin-formaldehid alapu aerogélek arany vegyiiletek Dr. Herman Petra DE
szelektiv megkotésére Dr. Kalmar Jozsef
8:20  Cseh Kitti (Gua);Cuyls vékonyrétegek fényemisszids sajatsagainak Dr. Samu Gergely SZTE
vizsgalata Ferenc
Hajdu Cintia
8:40  Ecsédi Bertold Poliimid aerogélek hidraticiojanak vizsgélata Dr. Kalmar Jozsef DE
9:00 Filop Henrik Termikus bontassal eldallitott fémtartalmi nanoszerkezet ~ Dr. Haspel Henrik SZTE
eziist-koordinacids polimerbdl kiindulva: A kialakulés
vizsgalata in-situ technikakkal
9:20 Janik Bence Botond  Agyagasvany - vegyes fém-oxid kompozitok eldallitasa és  Dr. Vagvolgyi Veronika PE
feliileti tulajdonsagaik
9:40  Biifésziinet
10:00 Konya Zsuzsanna Réteges kettds hidroxid-alapt multifunkcionalis Dr. Szilagyi Istvan SZTE
nanokompozitok fejlesztése Szerlauth Adél
10:20 Szayly Kata Mukoadhézio jellemzése hidrogél felszinen huzoé és nyir6  Dr. Gyarmati Benjamin  BME
igénybevétel alkalmazasaval
10:40 Tatrai Marcell Boroszilikat—alginat kompozit aero- és xerogélek Dr. Kalmar Jozsef, DE
eloallitasa és felhasznalasa gydgyszerhordozoként Balogh Zoltén
11:00 Zrinyi Anna Szelektiv szol-gél enzimrdgzitési eljarasok fejlesztése Dr. Bell Evelin BME

magneses nanorészecskékre
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Elméleti kémia II.
2025. 04. 10. (cstitortok), LC 0.07
Zstri
Elnok: Dr. Stirling Andras egyetemi tandr EKKE
Tagok: Dr. Bende Attila tudomadnyos fomunkatars  INCDTIM
Dr. Tajti Attila tudomdnyos munkatdrs ELTE
8:00 Bit6 Patrik Biologiai membranok megfestésére alkalmas fluoreszcens  Dr. Sz6éri Milan ME
festékek gerjesztési tulajdonsagainak vizsgalata
kvantumkémiai modszerekkel
8:20  Ecseri Gabor Andras Quantum mechanical calculation of reaction rate Dr. Fabri Csaba ELTE
coefficients Zf= Dr. Csaszar Attila Géza
8:40 Erdei Laura Csenge A F~ + PHal reakcio dinamikajanak modellezése sajat Dr. Czako Gabor SZTE
fejlesztésli ab initio potencialisenergia-feliileten Dr. Papp Déra
9:00 Gal Dorina Rebeka A Cl+ CH3X (X=F, Cl, Br, I) reakciok lehetséges Dr. Papp Déra SZTE
utvonalainak nagypontossagli kvantumkémiai Dr. Czaké Gabor
feltérképezése
9:20 Gyimesi Réka Sara A F~ + NHal reakci6 analitikus potencialisenergia- Dr. Papp Déra SZTE
feliiletének kifejlesztése és mechanizmusainak részletes Dr. Czaké Gabor
vizsgalata
9:40  Biifésziinet
10:00 Haffner Adam Fémklaszter-katalizalt szén-dioxid elektroredukcios Dr. Holtzl Tibor BME
Balazs folyamatok szimulacidja
10:20 Kigyosi Maté Benchmarking ab initio protocols for high throughput Dr. Daru Janos ELTE
cluster calculations ==
10:40 Racsai Balazs Regularized relativistic corrections for molecular systems  Dr. Matyus Edit ELTE
e L
11:00 Szabd Andras Accelerating coupled cluster molecular dynamics of Dr. Daru Janos ELTE
condensed phase aqueous systems using cluster-based Mészéros Bence Balazs

delta-learning protocols =
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Fizikai kémia II.
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 1.05
Zsiiri
Elnok: Dr. Joé Ferenc professor emeritus, DE
MTA rendes tagja
Tagok: Vargané Dr. Beck Andrea tudomdnyos fomunkatdrs HUN-REN
Dr. Vesztergom Soma adjunktus ELTE
8:00  Antal Balazs Szén-dioxid hidrogénezés gallium-nikkel klasztereken Dr. Holzl Tibor BME
8:20  Biczok Brigitta CO; hidrogénezési reakciok szelektivitasanak hangolasa Dr. Sapi Andras SZTE
kiilonb6z6 anionokkal dépolt réteges kettds hidroxid
katalizatorokkal
8:40  Dréagity Dejan Hangolhat6 szén-monoxid redukcids szelektivitas Dr. Endrddi Balazs SZTE
polianilin/réz nanokompozit elektrokatalizdtorokon Dr. Kormanyos Attila
9:00  Gulyas Ferenc Atmenetifémekkel modositott Cd sZnosS fotokatalizator ~ Dr. Fodor Lajos PE
hidrogénfejleszté hatékonysaganak vizsgalata
9:20  Kecskés Karina Természetes alapt részecskék mikroorganizmus Dr. Sz6ri Doroghazi ME
adszorpcios képességének vizsgalata Emma
9:40  Biifésziinet
10:00 Klonka Aron Elektrokatalitikus reakciok viselkedésének feltérképezése  Dr. Haspel Henrik SZTE
er6s kiilsé magneses térben
10:20 Kondor Virag Aromas karbodiimid foszgénnel alkotott addicios Dr. Viskolcz Béla ME
termékének eldallitasa és termikus stabilitdsanak Toth Péter
vizsgalata
10:40 Nagy Csenge Szénhordozos katalizatorok eléallitasa és alkalmazasa Dr. Prekob Adam ME
anilin szintézisében Dr. Sikora Eméke
11:00 Orosz Nandor Ni(II)-ionokkal médositott CdxZni«S fotokatalizatorok Dr. Fodor Lajos PE
eloallitasa Na»S,03 termikus bontasaval
11:20  Sajosi Benedek Propilén-oxid hidrogénatommal val6 reakcidjanak Dr. Tarczay Gyorgy ELTE
vizsgalata matrixizolacios spektroszkopidval Dr. Gobi Sandor
11:40 Szirmai Adrienn Nyers glicerin elektrokatalitikus oxidacidja nemesfém és Dr. Endrddi Balazs SZTE
nem nemesfém katalizatorokon Dr. Korményos Attila
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Szerves kémia I.
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 1.13
Zsiiri
Elnok: Dr. Borbas Aniké egyetemi tandr DE
Tagok: Dr. Nagy Jozsef habilitalt egyetemi docens BME
Dr. Kalai Tamas egyetemi tandr PTE
8:00 Bogner Marcell Egy fotokapcsolhatd molekularis aramkori elem tervezése  Dr. London Gabor BME
Mark és szintézise Dr. Hegeds Laszlo
8:20  Cseh Orsolya Ciklodextrinhez rogzitett szénhidratalapti koronaéterek Dr. Rapi Zsolt BME
Zsuzsanna szintézise
8:40  Ger6 Viktoria (1,2,3-Triazol-4-il)metil-foszforamidat-szarmazékok Dr. Balint Erika BME
eléallitasa azid-alkin-cikloaddicioval
9:00 Gémes Gergd Organo-fotokatalitikus rendszerek alkalmazasa C- Dr. Kupai Jozsef BME
alkilezési reakciok fejlesztésére
9:20 Gordg Ladislav A piridin szerepe az orvosi kémiaban és az 11, biologiailag  Dr. Slavka Hamul'akova UPJS
aktiv anyagok tervezésében
9:40  Biifésziinet
10:00 Gyorfi Sara Exo szelektiv Diels-Alder reakcié fahéjaldehid és Dr. So6s Tibor BME
szarmazékainak felhasznalasaval Dr. Bélcskei Hedvig
Forman Ferenc Sandor
Hegediis Kristof
10:20 Herczegh Attila Katalitikus atalakitasok vizsgalata biotenzid oldatokban Dr. Novak Zoltan ELTE
Richard
10:40 Kapdos Adam Réz katalizalt elektrokémiai dekarboxilativ borilezés Dr. Novak Zoltan ELTE
fejlesztése
11:00 Kis David Egy 1j, természetes alapu oldoszer alkalmazasa Dr. Kupai Jézsef EKKE
palladiumkatalizalt kapcsolasi reakciokban
11:20 Marias Attila 6-Jod- és 8-jod-imidazo[1,2-a]piridin szdrmazékok Skodané Dr. Foldes Rita PE

eléallitasa és aminokarbonilezése heterogén palladium
katalizator jelenlétében
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Szerves kémia II. @
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 1.03
Zsiiri
Elnok: Skodané Dr. Foldes Rita egyetemi tandr PE
Tagok: Dr. Kurtan Tibor egyetemi tandr DE
Dr. Mernyak Erzsébet tudomdnyos munkatdrs SZTE
8:00 Benedikti Anna Rodaminok 0j megvilagitasban: kiemelkedéen hatékony Dr. Bojtar Marton ELTE
fotolabilis vegyliletek szintézise és vizsgalata Géspar
8:20  Gergely Kristof Egyszerli modszer propellan elektrofil aktivalasara Dr. Tolnai Gergely ELTE
Tamas savakkal Laszlo
8:40 Hornyanszky Agnes  Pirazolszarmazékok szintézise dehidroecetsavbol Dr. Kovacs Péter BME
Dr. Keserti Gyorgy
Miklés
Dr. Abranyi-Balogh
Péter
9:00 Koszegi Kristof Mechanokémiai aszimmetrikus Michael-addiciok Dr. Sz6l116si Gyorgy SZTE
Andras maleimidekre heterogén kiralis organokatalizator Dr. Szabados Méarton
hasznalataval
9:20 Lam Thi Da Thao Innovative and Sustainable Electrocatalytic Oxidation of  Dr. Kovacs Ervin BME
Amines for Synthesis of Imines and Nitriles == Dr. Hegediis Laszlo
9:40  Biifésziinet
10:00 Nagy Dorka Butil-fenil-H-foszfinat szintézisének vizsgalata és Dr. Keglevich Gyorgy BME
hasznositasa a-aminofoszfonatok eldallitasaban
10:20 Németh Aron Soma  Spirooxindol-dihidropiridin-biszfoszfonatok és Dr. Balint Erika BME
analogjainak eldallitasa Révai Bettina
10:40 Németh David Tuning the conformational properties of dithienylbenzene  Dr. London Gabor ELTE
Dorian photoswitches for solid-state applications == Dr. Kunfi Attila
11:00 Szab¢ Zita Kiralis PNP-ligandumok el6allitasa és alkalmazasa Dr. Farkas Gergely PE
ketonok réz-katalizalt aszimmetrikus hidrogénezési Csészar Zsofia
reakcidjaban
11:20 Tar-Szilagyi Sarolta  Foszfinsavszdrmazékok mikrohullammal segitett Dr. Keglevich Gyorgy BME
“klérmentes” szintézise
11:40 Unyi Zsombor Aktivalhato, makrociklusos tetrazinok szintézise Dr. Cserép Balazs BME

Gergely
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Szervetlen és koordinacios kémia
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 2.14
Zstri
Elnok: Dr. Horvath Otto egyetemi tandr PE
Tagok: Dr. Bugly6 Péter egyetemi tandr DE
Dr. Csire Gizella adjunktus EKKE
8:00 Balogh Marcell Karboranil-szilolok fotofizikai tulajdonsagainak vizsgalata Dr. Kelemen Zsolt BME
Janos — két AIE-aktiv csoport egy csardaban?
8:20  Bartek Maté Erds vagy gyenge, egyaltalan 1étezik? Heterobimetallikus  Dr. Kelemen Zsolt BME
kolcsonhatas vizsgalata «-bisz(donor)ferrocén-
atmenetifém komplexekben
8:40  Ferencz Orsolya Fém-szulfiddal modositott grafitszer(i szén-nitrid Dr. Fodor Lajos PE
fotokatalizatorok eldallitasa és vizsgalata
9:00 Gatszegi Gerda 2-formilpiridin-guanilhidrazon-szarmazékok és Dr. Enyedy Eva Anna SZTE
Timea fémkomplexeik oldategyensulyi és redox tulajdonsagai: a
morfolin és piperazin szubsztiticiok hatasa
9:20 Kun Emese Az OPDMA ligandum elgallitasa és koordinacios kémiai Dr. Bunda Szilvia DE
vizsgalata Dr. Kalman Ferenc
Krisztian
9:40  Biifésziinet
10:00 Olasz Mark Reakciodk sztochiometridjanak meghatarozasa Job- Dr. Schuszter Gabor SZTE
modszerével: csapadékreakciok
10:20 Szabd Mira Antioxidans tulajdonsagu réz(Il)-komplexek eldallitasa és  Dr. Lihi Norbert DE
vizsgalata
10:40 Takacs Aletta Raékellenes hatasu pirazolcsoportot tartalmazo Dr. Enyedy Eva Anna SZTE
(tio)szemikarbazonok és réz(Il)komplexeik Gétszegi Gerda Timea
oldategyensulyi jellemzése
11:00 Torok Doéra Viktoria — Szalan tipusa vegyiiletek atmenetifémionokkal valod Dr. Kallay Csilla DE
kolcsonhatésa
11:20 Vincze Balint Aldehidek Fe-katalizalt H>O»-oxidacids reakcioi Dr. Kaizer Jozsef PE
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Szekcio
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10:00

10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30

11:45

Kozépiskolai tagozat
2025. 04. 10. (csiitortok), Kémiai Epiilet, E320

professor emerita DE
professor emeritus DE
professor emeritus DE

Zsiiri
Elnok: Dr. Farkas Etelka
Tagok: Dr. Somsak Laszlo
Dr. Sovagé Imre

Dékany Patrik, Dobos Kamilla, Az Algopyrin
Nyeste Balazs
Zombori David Energia
Bir6 Alexandra Adrienn, Nagy HPV
Kornélia Anna, Pigler Korinna
Petra
Gusztafik Ferenc, Kiss Szabolcs Metan
Csiki Vivien Madlen, Szab6 Zs6fia  Nyerjiink energiat
Fejes Viktoria, Széndsi Rebeka Oltdéanyagok

Petrik6 Patricia, Komaromi
Zsombor

Halapi Zete

A kémia szerepe az
¢lelmiszeriparban és a
mezdgazdasagban

Taplalékkiegészitdk

Makai Timea Kamilla

Makai Timea Kamilla

Makai Timea Kamilla

Makai Timea Kamilla

Tothné Dr. Illyés Tiinde Zita

Makai Timea Kamilla

Csupasz-Szab6 Hanna Judit

Makai Timea Kamilla

SzSzC-PVT

SzSzC-PVT

SzSzC-PVT

SzSzC-PVT

DRKG

SzSzC-PVT

DSzC-VT

SzSzCPVT
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Analitikai kémia
2025. 04. 10. (csiitortok), LC 0.06
Zsiiri
Elnok: Dr. Ilisz Istvan egyetemi tandr SZTE
Tagok: Dr. Szantay Csaba egyetemi magdntandr, BME
tudomadnyos fotandcsado RG
Dr. Szalai Istvan egyetemi tandr ELTE
Dr. Horvath Krisztian egyetemi docens PE

13:30

13:50

14:10

14:30

14:50

15:10

15:30

15:50

16:10

16:30

16:50

17:10

17:30

17:50

Csondor Luca

Javor Balint

Karvaly Krisztian

Mark

Kallai Balazs Zsolt

Kiss Beatrix

Kis-T6t Balint

Biifésziinet

Lemle Akos

Markus Eszter

Mezey Kinga - Noémi
Molnar Alexandra
Seb6k Noémi Regina

Ujvari Kamilla

Veréb Zsolt

Kiilonboz6 érettségli csipkebogyd (Rosa canina) karotinoid
tartalmanak mindségi és mennyiségi meghatarozasa

Mikrotalca rendszeren alapulo, nagy ateresztoképességii
enantiomerszeparacios eljaras kidolgozas

Szilardfazist extrakcios (SPE) tisztitdsi modszerek
optimalizalasa kis mennyiségii komplex biologiai mintak
proteomikai és foszfoproteomikai alkalmazasara

Potenciometrids ionszelektiv mikroelektrodok fejlesztése
vizmintak baktériumtartalmanak meghatarozasara

Agyszovet N-glikozilacidjanak vizsgalata kapillaris
elektroforézissel

Kovalensen médositott mikrotalca alapa fluoreszcens
optoszenzor fejlesztése cink- és 6lomionok nagy

ateresztOképességii analizisére

Method development for the simultaneous identification of
acidic and basic drugs of abuse in blood ==

Ioncserés kromatografias oszlopok mindsitése és adalimumab
fehérje tisztitdsanak optimalizalasa

UV-sugarzas elleni védelem: A fényvédok elemzése
spektrofotometrids modszerrel

Alternativ proteomikai mintaelékészitési modszerek kiilonb6zd
bioldgiai mintak vizsgalatdhoz

Sterigmatocisztin tisztitasa 0j, koltséghatékony
elvalasztastechnikai modszerrel

A biofilm képzddésben szerepet jatszo jelatvivomolekulak
antimikrobialis peptidekkel képzett szupramolekularis
asszociatumai

Antioxidansok és bomlastermékeik kimutatasa
folyadékkromatografias modszerrel étolajbol

Dr. Boddi Katalin
Dr. Petz Andrea
Dr. Téth Tiinde
Dr. Goles Adam
Dr. Huszthy Péter
Bugyi Fanni

Dr. Turidk Lilla

Dr. Gyurcsanyi E. Robert
Dr. Papp Soma

Dr. Jarvas Gabor

Torok Rebeka

Dr. Téth Tiinde

Dr. Goles Adam

Dr. Hidvégi Eléd
Dr. Vasanits Aniké Eva
Dr. Hirsch Edit

Dr. Muntean Norbert -
Thomas

Dr. Turiak Lilla

Balbisi Mirjam

Dr. Szekeres Andrés

Dr. Szigyart6 Imola Csilla
Dr. Beke- Somfai Tamas

Dr. Fejes Zsolt
Dr. Mentes Dora

KDOSZ

BME

ELTE

BME

PE

BME

ELTE

BME

BBTE

BME

SZTE

BME

ME
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Biokémia
2025. 04. 10. (csiutortok), LC 0.07
Zsiri
Elnok: Dr. Hudecz Ferenc egyetemi tandr, ELTE
MTA rendes tagja
Tagok: Dr. Gyémant Gyongyi egyetemi tandr DE
Dr. Jankovics Hajnalka tudomdnyos fomunkatdrs PE
13:30 Bogya Benedek Dihidropirimidin — dehidrogenédz enzim radioizotdpos aktivitas Dr. Ditr6i Tamas ELTE
mérésének fejlesztése kemoterapidban részesiilé daganatos Dr. Nagy Péter
betegeknél prognosztikai célbol
13:50 Dorgd Daniella Hydrogen sulfide mediated deCoAlation of CoAlated Dr. Nagy Péter ELTE
Peroxiredoxin 6 =
14:10 Emddi Nikolett Az onkogén KRas fehérjék kdlcsonhatasainak vizsgalata Dr. Nyiri Kinga BME
14:30  Erdélyi Viktor A Hsf-1 transzkripcios faktor és az ER-stressz kapcsolatanak Dr. Dedk Veronika BME
vizsgalata emlds sejtvonalakban
14:50 Fogel Benjamin Nuklearis Faktor I fehérje DNS k6t6 doménjének eléallitasa és Dr. Gyurcsik Béla SZTE
kolcsonhatasa DNS-sel Dr. Zeyad H. Nafaee
15:10 Horvath Virag Nikolett  Extracellularis vezikulak glikomikai karakterizalasa Dr. Turiak Lilla BME
Balbisi Mirjam
15:30  Biifésziinet
15:50 Ivan Réka Boglarka Az NDST3 heparan szulfat bioszintézis enzim N- Dr. Nagy Gergely Nandor BME
szulfotranszferdz doménjének eldallitasa és biokémiai vizsgalata
16:10 Kozma Bianka A dUTPaz fehérje-kolesonhato partnereinek azonositasa és Dr. Vértessy G. Beata BME
szerepének vizsgalata egér embrié modellben
16:30 Kutas Adriana Pirofoszfat sok, mint lehetséges meszesedést megel6zo Dr. Mucsi Zoltan ME
gyogyszerek in vivo tesztelése Dr. Pomozi Viola
16:50 Mocza Levente Andras  Kemoterapias szerekkel indukalt mutagenezis kimutatasa 3D- Dr. Békési Angéla BME
PCR-rel Holub Eszter
17:10  Szajké Milda Blanka Genomi uracilmintazatok jellemzése: szenzorfejlesztés és Dr. Békési Angéla BME
funkcionalis elemzés embrionalis fejlodési modellben
17:30  Szentirmai Anna Oxidativ stressz kivaltotta sejthalal titvonalak vizsgalata Dr. Szarka Andras BME
tumoros sejtekben
17:50  Tar Andrea-Viktoria Sugarérzékenység mérése cervix tumoros betegekben, a RILA Dr. Sandor Gyodngyvér BME
modszer finomhangolasa Orsolya
Dr. Juranyi Zsolt
Dr. Sveiczer Akos
18:10 Toth Maté A sejtciklus soran stabil mRNS expresszioval rendelkezd Dr. Vértessy G. Beata BME

referenciagének azonositasa
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Kémiai technologia
2025. 04. 10. (csutortok), LC 1.05
Zstri
Elnok: Dr. Volk Balazs hatdanyagfejlesztési igazgato EGIS
Tagok: Dr. Vanyorek Laszlé egyetemi docens ME
Dr. Nagy Tibor egyetemi docens DE
13:30 Banrévi Zoltan Tablettak vizsgalata gépi latasi rendszerrel a hatdanyag- Dr. Nagy Zsombor BME
tartalom tekintetében Kristof
Dr. Galata Dorian
Laszlo
13:50 Benczur Maté Gergd Porkeverékek dsszetételének és komponensenkénti Dr. Galata Dorian BME
szemcseméret-eloszlasanak vizsgalata valos id6ben gépi Laszlo
latas és mesterséges intelligencia segitségével
14:10 Diodszegi Anna Tablettak feliileti hibainak felismerése és mechanikai Dr. Galata Dorian BME
tulajdonsagainak becslése mesterséges intelligenciaval Laszlo
14:30 Fekete Daniel Mesterséges neuralis halo alapa modell fejlesztése Dr. Nagy Zsombor BME
granulatumok nedvességtartalménak in-line nyomon Kristof
kovetésére
14:50 Gyongyossy Adam Heterociklusos kapszaicinoidok eldallitasa aramlasos Dr. Balint Erika BME
kémiai rendszerekben
15:10 Hegyi Mihaly Félfolyamatos neutralis hidrolitikus eljaras fejlesztése PET  Dr. Székely Edit BME
kémiai Gjrahasznositasara
15:30 Biifésziinet
15:50 Kalnai Aron Porkeverék komponensenkénti szemcseméret-eloszlasanak Dr. Galata Dorian BME
meghatarozasa gépi latas és mesterséges intelligencia Laszlo
segitségével
16:10 Képes Bence Epoxi gyanta félfolyamatos {izemil, szelektiv hidrotermalis Dr. Székely Edit BME
bontésa
16:30 Lorincz Zsolt Folyamatos heterogén kristalyositas fejlesztése Dr. Pataki Hajnalka BME
hatéanyagmorfologia javitasara Stoffan Gyérgy Nimrod
16:50 Majtan Marton Modell bio-olaj észterezésének vizsgalata modositott Dr. Miskolczi Norbert PE
mesterséges zeolit katalizatorokon
17:10 Mohacsi Zsombor Dihidropiridin szarmazékok biomimetikus oxidativ Dr. Decsi Balazs BME
Marton atalakulasainak vizsgalata Dr. Balogh Gyérgy
Tibor
17:30 Szasz Adrienn Kristalyos hanyad meghatarozasanak jelent6sége nagy Dr. Szabo Edina BME

hatéanyag-tartalmu szalak fejlesztésénél

Dr. Nagy Zsombor
Kristof
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2025. 04. 10. (csiutortok), LC 1.13
Zstri
Elnok: Dr. Tombacz Etelka egyetemi tandr PE
Tagok: Dr. Kalmar Jézsef egyetemi docens DE
Dr. Molnar Kristof egyetemi docens SE
13:30 Ader Liza Lidia Anionos tenziddel tarsitott kitozanbevonatok feliileti és Dr. Horvolgyi Zoltan BME
tombi tulajdonsagainak vizsgalata Marton Péter
13:50 Borbas Balazs Felkonvertal6 nanorészecskék kompozit vékonyrétegei: Dr. Horvolgyi Zoltan BME
emisszios intenzitas és energiaatadasi folyamatok
jellemzése
14:10 Budai Eszter Anna Ujszerdi, poli(dimetilsziloxan) alapti nanoszerkezetii Dr. Ivan Béla ELTE
amfifil kotérhalok Dr. Szanka Istvan
Petroczy Anna
14:30 Bors Adrienn Marta ~ Ag-adalék hatasa fényateresztést néveld, mezoporusos Dr. Albert Emoke BME
TiO; szol-gél bevonatok fotokatalitikus hatdsara
14:50 Demény Petra Cu- és Cu;O-nanorészecskékkel adalékolt TiO; szol-gél Dr. Horvolgyi Zoltan BME
bevonatok eldallitasa és fotoaktivitasuk vizsgalata Dr. Tegze Borbéla
15:10 Kokai Kata Panna Makromolekulék alkotta biokolloidok kialakitasa valtozd ~ Juhaszné Dr. Csap6 Edit SZTE
oldhatosagu vegyiiletek formulalasara
15:30 Biifésziinet
15:50 Maklari Cintia Elektrokémiai funkcionalizalas hatasa grafén-oxid Dr. Szab6 Tamas SZTE
diszperziok kolloidstabilitdsara Nagy Péter
16:10 Péter Tamas Poroszkék nanorészecskék kolloidstabilitasa és Dr. Szilagyi Istvan SZTE
antioxidans aktivitasa kozotti 6sszefliggések kiilonbozo Takacs Dora
szervetlen sok jelenlétében
16:30 Torma Bianka Uj 6sszetételli, szérumfehérje és hialuronsav alkotta Juhaszné Dr. Csapo Edit SZTE
kolloidalis hatéanyag hordozo részecskék tervezése
16:50 Varga Szilard Heterogenizalt antioxidansok szinergikus hatasa Dr. Szilagyi Istvan KDOSZzZ
17:10 Viczian Daniel Elektrolitok és polielektrolitok hatasa CeO, nanozyme Dr. Szilagyi Istvan SZTE
részecskék kolloidstabilitasara és enzimutanzo aktivitasara
17:30 Voros Attila Tobbféle enzimaktivitassal rendelkezd nanozyme kolloid ~ Dr. Szilagyi Istvan SZTE
rendszerek fejlesztése Dr. Varga Viktéria
17:50 Bimbo Levente Péter Frakcionalt agyagasvany-részecskékkel feliiletmodositott ~ Dr. Szab6 Tamas SZTE

szlirérétegek alkalmazasa sok €s szerves szennyezok
membranszeparacidja céljabol

Dr. Varga Viktoria
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Zsiiri
Elnok: Dr. Hegediis Laszlé habilitdalt egyetemi docens  BME
Tagok: Dr. Katona Gabriel egyetemi docens BBTE
Dr. London Gabor tudomadnyos fomunkatirs  HUN-REN
13:30 Bese Cintia a-Hidroxi-benzilfoszfonatok reakcioja dialkil- Dr. Keglevich Gyorgy BME
acetiléndikarboxilattal
13:50 Fajka Lilla Fotoaktivalhato fragmensek eldallitasa és Dr. Orgovan Zoltan ELTE
gyogyszerkémiai alkalmazasa Dr. Abrényi-Balogh
Péter
14:10 Gacov Donat Adrian  Oxazolidinon szarmazékok eldallitasa szén-dioxid C1 Dr. Ispan David PE
épitdelemként torténd felhasznalasaval ionfolyadék Skodané Dr. Foldes Rita
oldoszerben
14:30 Garami Kristof Kovalens inhibitorok fejlesztése H3 receptorra fragmens Dr. Abranyi-Balogh BME
alapi megkozelitéssel Péter
14:50 Halmai Monika Sejtosztodasgatld hatasu, foszfintartalm vindolin- és Dr. Keglevich Péter BME
krizinszarmazékok eloallitasa Dr. Hazai Laszlé
15:10 Nemeskéri Daniel Hossza szénlanct kontakt feromonok iterativ Dr. Soo6s Tibor ELTE
sztereoszelektiv szintézise Szobota Andras
15:30 Biifésziinet
15:50 Rabai Karoly Tamas HER2-pozitiv eml6tumor célzasara alkalmas Dr. Mez6 Gabor ELTE
biokonjugatumok fejlesztése
16:10 Szabo Bence Fotoaktivalhat6 idegndvekedési faktor mimetikumok Dr. Cseri Levente BME
szintézise és fotokémiai vizsgalata Dr. Kupai Jozsef
16:30 Szeip Judit Hipoxia aktivalt fényérzékeny véddcsoportok tervezése és  Dr. Bell Evelin BME
szintézise Dr. Németh Krisztina
Dr. Cserép Gergely
Dr. Kele Péter
16:50 Toth Szigfrid Hidroxi-biszfoszfonat tipusu vegyiiletek szintézise Dr. Keglevich Gyorgy BME
Boldizsar Pudovik-reakcioval Szalai Zsuzsanna
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2025. 04. 10. (csiitortok), LC 2.14
Zsiiri
Elnok: Dr. Csampai Antal egyetemi tandr ELTE
Tagok: Dr. Konya Krisztina adjunktus DE
Dr. Rapi Zsolt egyetemi docens BME
13:30 Babcsanyi Istvan Alkil-tiantréniumsok ujszerii szintézise €s Sovari Bence ELTE
Janos tovabbalakitasaik Dr. Varga Szilard
13:50 Hegediis Marton [2]katenan - Egyiitt vagy kiilon? Bogner Marcell Mark KDOSZzZ
T6th Imre
14:10 Jakab Maté Monobenzo-pentalén kromoforok szerkezeti hangolasa Dr. London Géabor BME
fotovoltaikus alkalmazasokhoz Meiszter Eniko
14:30 Kis Anna Sara a-Hidroxi-alkilfoszfonatok szintézise, rezolvalasa és Dr. Keglevich Gyorgy BME
reakcioi Szalai Zsuzsanna
14:50 Kisfaludi Péter Egy bisz(akridino)-koronaéter a spermin bioszintézis Dr. To6th Tiinde BME
oligoaminjainak felismerésére Dr. Golcs Adam
15:10 Babcsanyi Istvan Tiantréniumsok oxidativ aktivalasa és reaktivitasuk Dr. Varga Szilard ELTE
Janos vizsgalata
15:30 Biifésziinet
15:50 Kugler Valentin Carbonylation reactions of aryl-dihalides with mixed Dr. Pongracz Péter PTE
nucleophiles =f=
16:10 Peleskei Zsofia 1-C-Szubsztitualt-2-jodglikal szdrmazékok Sonogashira Dr. Juhasz Laszlo DE
kapcsolasi reakcioinak optimalizalasa Dr. Homolya Agnes
16:30 Petrilla Brigitta N-B-OH egységet tartalmazoé fluoreszcens policiklusos Dr. Mucsi Zoltan BME
azaborin kromoforok eléallitasa és spektroszkopiai Dr. Kupai Jézsef
vizsgalata Csomos Attila
16:50 Steinsits Daniel 3,3-Diszubsztitualt oxindolok el6allitasa és a termékek Dr. Balint Erika BME

felhasznalhatosaganak vizsgélata

Ravai Bettina
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A kémiai szaknyelv torténete laprol lapra: Az oktatastol az
alkalmazott tudomanyig

A magyar tudomanyos nyelv fejlddése szorosan Osszefonodott a hazai tudomanyos élet
megerdsodésével €s a nemzetkdzi tudomanyos eredmények magyar nyelvre valo atiiltetésével.
A kémia teriiletén ez kiilonosen izgalmas folyamat volt, hiszen a szaknyelv megalkotdsa és
pontositasa, a tudomanyos terminoldgia kialakitdsa, valamint a nemzetkdzi ndémenklatira
magyarositasa egyarant kihivast jelentett a tudosok szamara. Kiallitasunk atfogd képet nyujt
errl a folyamatrdl bemutatva azokat a miiveket és tuddsokat, akik hozzajarultak a magyar
nyelvii kémiai ismeretek terjesztéséhez.

A 18. és 19. szdzad tuddsai rendkiviili szellemi kiizdelmet folytattak annak érdekében, hogy a
kémiat magyar nyelven kozvetithessék. A kiallitott kotetek tantsagot tesznek e folyamatrol
bemutatva azt az elszant munkat, amelynek soran a magyar nyelv bizonyitotta alkalmassagat a
tudomanyos gondolatok pontos és arnyalt kifejezésére. Kovats Mihdly munkassaganak
koszonhetden megsziilettek az elsd magyar kémiai szakkifejezések, és olyan alapfogalmak
honosodtak meg, mint a kisérlet és az anyag, amelyek maig élnek a szaknyelviinkben. Azonban
nem csupan tudomanytorténeti dokumentumokrél van sz6: ezek a konyvek a nemzeti 6ntudat
kiilonleges lenyomatai is. A szabadsagharc el6tti idoszakban a magyar kémiai miinyelv egyfajta
néma tiltakozasként szolgalt a Habsburg-uralom ellen, a tuddsok merész kisérleteket tettek a
tudoményos terminoldgia magyaritasara. Igy sziilettek olyan egyedi elnevezések, mint a koneny
(hidrogén) vagy az éleny (oxigén), amelyek késObb a nemzetk6zi kémiai nomenklatira
térhoditasaval hattérbe szorultak.

A magyar kémiai nyelv fejlddése szorosan 0Osszekapcsolodott a kémia tudomanyanak
elérehaladtaval. A gylijtemény végigkiséri ezt a folyamatot a természeti jelenségek tudoméanyos
vizsgalatanak kezdetétdl a kémiai alapelvek megismerésén at egészen a tudomany gyakorlati
alkalmazasaig. A latogatok betekintést nyerhetnek abba, hogyan kapcsolodott a kémia a
mezOgazdasaghoz, a gyogyaszathoz és az iparhoz, mikdzben a kémia oktatdsa egyre szélesebb
kortive valt az elemi iskolaktol a felsGoktatasig. Than Kéroly, Zemplén Géza €s mas jelentds
tudosok munkdja révén a kémiai szaknyelv folyamatosan fejlodott alkalmazkodva az egyre
boéviild tudomanyos ismeretanyaghoz, és egyenrangu félként illeszkedett a nemzetkozi
tudoményos diskurzusba.

Kovats Mihaly szavaival élve: ,,A' magyarnak mind a nyelve, mind az esze alkalmatos a'ra,
hogy a' tudomanyokat magyarul tsepegtesse kedves magzatjainak az elméjekbe.” Ez a kiallitas
ennek az iizenetnek allit méltd emléket, bemutatva, hogyan valt a kémia tudomanyteriilete a
magyar nemzeti kultira részévé.
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MIT JELENT A KUTATOI TEHETSEG A VALO VILAGBAN?

Prof. Dr. Szantay Csaba

az MTA doktora, egyetemi magantanar (BME),
tudomanyos fétanacsadoé (RG),

egeészségiigy- és oktatdstamogatasi vezetd (RG)
Richter Gedeon Nyrt. 1103 Budapest, Gyomrdi ut 19-21.

Vajon miben rejlik a sikeres kutatok tehetségének titka?; elég ,tehetséges” vagyok-e a sikeres
kutatoi életpalydhoz?; pontosan milyen felkésziiltségli és egyéb kompetenciakkal biré kutatokra vagy
palyakezdokre van sziiksége egy kutatohelynek (az ipari, illetve akadémiai szféraban)?; vajon megfeleld
oktatast nytjt-e ebbdl a szempontbdl a kdzoktatds és az egyetem?; milyen elényoket jelent (ha jelent) a
PhD megszerzése?; mi kell egy sikeres kutatoi allasinterjuhoz? Gydgyszeripari kutatoként és
vezetoként, tovabba egyetemi oktatoként is szamos kollégammal egyiitt az a tapasztalatom, hogy bar az
ilyen és ehhez hasonld kérdések igencsak sulyosak, tudatos atgondolasuk és elemzésiik meglehetdsen
hianyos az érintett egyének és intézmények részérdl egyarant. Tovabba szamos olyan sztereotipia és
egysikl, a valosagtol elrugaszkodott mitosz uralkodik a kutatdi tehetség fogalma kapcsan, aminek
komoly elvi és gyakorlati kovetkezményei vannak e kérdések vonatkozasaban. A tehetség fogalmanak
jobb megértése és tudatosabb kezelése kritikusan fontos (lenne) az egyéni életpalyak és az intézményi
szintll sikeresség szempontjabol egyarant.

Tobb évtizednyi alap- és célzott ipari és egyetemi kutatasi tapasztalatbol kiindulva igyekszem az
eléadasban ezt a problémakort feszegetni, és a kutatdi tehetség problematikajat talan meglepd és
remélhet6en inspiraldan 4j megvilagitasba helyezni. Igyekszem ravildgitani arra, hogy az intellektualis
képességek, illetve a szakmai tudas mellett az Gn. ,,attitidkompetenciak” milyen dontd jelentdségiiek
abbol a szempontbol, hogy kibdl lesz ,,j6 kutatd”. Jelentoségiikhoz képest ezek a kompetenciak altalaban
magukban a kutatokban sem kellden tudatosak, és fejlesztésiikre is kevés figyelmet szenteliink a napi
gyakorlatban csaktigy, mint a koz- és felsdoktatasban. Habar az eldadasban a gydgyszeripari kutatoi 1ét
perspektivajabol probalok kiindulni, a Iényegi lizenetek nem szakmaspecifikusak, és az €let sok mas
tertiletére is vonatkoznak. [1,2,3]

1. Cs. Szantay; Magyar Kémikusok Lapja, 71, 266-276 és 301-311.

2. Cs. Szantay, The philosophy of anthropic awareness in scientific thinking. In: Cs. Szantay, Ed.:
Anthropic Awareness: the human aspects of scientific thinking in NMR spectroscopy and mass
spectrometry. New York: Elsevier, 2015. pp. 3-93.

3. Szantay Csaba: Hat, ez furcsa... Lexica kiado, (Magyar Tud6sok Sorozat), 2021.

Az eléadas idépontja és helyszine: 2025. 04. 10. 19:00, DE Elettudomanyi Kozpont F015-016
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Roska Tamas bemutatasa

,,Enekelj etek az elmétekkel”

A ,,Roska Tamas Tudomanyos Eldadas” bevezetéseként probaljuk meg felidézni, ki volt 8, mire
tanit életpéldaja?

Nem véletlen, hogy ezt a rangos dijat Roska Tamdasrol nevezték el. Roska Tamads
Széchenyi- ¢s Bolyai-dijas akadémikus, professzor, a cellularis hulldmszamitoégép
architektiirdjanak megalkotoja, a Pazmany Péter Katolikus Egyetem Informécios Technologiai és
Bionikai Karanak alapitd6 dékanja, a hazai bionikai képzés megteremtdje. Tudomanyos
tevékenységét szdmtalan hazai és nemzetkozi dijjal ismerték el. A szaraz adatok ugyanakkor nem
adjak vissza az embert, a tudost, aki fiatalok generacioit inditotta el a vilagszinvonalu kutatdémunka
fele.

Tudos és kutato volt a szo teljes értelmében, s erre a ,,szellemi kalandra™ hivta tanitvényait,
munkatarsait. ,,Valami egészen 10j kell!” — vallotta mindig. Fontosnak tartotta ugyanakkor, hogy
a teljes emberhez forduljon — a mindségi, a ,legkivalobb amerikaival, indiaival és kinaival is
versenyz6”, kitart6 munka mellett az igazi erkolcsi hozzaallast is probalta élévé tenni.
Meggy6zddése volt, hogy az ember megértéséhez az ,,igaz” harom kiilonb6z6é dimenzidjat egytitt
szemlélve keriilhetiink kozelebb. “Hajlamosak vagyunk a mai korban azt hinni, hogy csak az az
igaz, amit a természettudomanyok megmutatnak. Ugy gondolom, hogy nem. Ha meghallgatjuk
Mozart Requiemjét, akkor tudjuk, hogy ez igaz. Vagy, ha elolvasunk egy Arany-verset, vagy
ranéziink egy Munkacsy-képre, akkor tudjuk, hogy ez igaz. Vagy, ha latunk valakit, aki a csaladjat
nemes értékekre neveli, akkor tudjuk, hogy igaz.”

Hite, lelkesedése a segitdtarsakra is, akiket hivott, villimgyorsan atragadt. Megérintette
Oket alazatos, Onzetlen munkaja, elkotelezettsége, s a teljes bizalom, amivel feléjiik fordult. Mély
emberséggel megélt szolgalataval az egyetemes tudomanyt és mindenkit, aki taldlkozott vele,
személyesen is gazdagitott élete soran.

Mindig meglatta a lehetdséget a fiatal tehetségekben és teret adott nekik, hogy
kibontakoztat-hassak a benniik rejl6 képességeket. Fontosnak tartotta, hogy ,,olyan kutato legyen,
akinek kaland egy 0j mindség létrehozasa”. ,,Kozben bent van az ember a vilag élvonaldnak a
torténéseiben.”

Sosem a sajat, onds érdekei mozgattak — a tudomany és egy erkdlcsi alapokon nyugvo, az embert
szolgalo Uy tarsadalom épitésén dolgozott.

Sajat szakmai teriiletén messze tulmutatd tevékenysége legyen inspirdcio és példakép az
Onok szamara, akik a jovo tudosai! Ebben a szellemben hallgassuk iizenetét:

,» 11 vagytok csaladotoknak és a nagy k6zosségnek, ennek a nemzetnek a reménységei. Itt
ilnek koztetek a jovo sikeres kutatoi, feltalaloi, tanarai, felelds vezetdi. A csalad, a tudés, az igazi
miivészet ¢és a nemes erkolcsi értékek megbecsiilése €s tamogatasa a ti boldoguldsotok €s az orszag
felemelkedésének sarkkdve. Sokan kiizdiink ezért az értékrendért, és bar nem tudjuk mindig elég
hitelesen felmutatni, de az értékek tisztelete kotelez benniinket. ... A fenti értékekre épiil a XXI.
szazad 1 gazdasaga, a koncepcio vezérelte gazdasag. A sikeres szakemberek felkésziilésében, a
szakmai ismeretek mellett a klasszikus értékek mentén taldlhato human miiveltségnek, az
irodalomnak, a zenének, a képzOmiivészetnek ugyancsak fontos szerepe van. Csodalatos élmény
e két vilag 0sszekapcsolasa. Mindezt egy sz€p Szent Pal-1 hasonlattal kifejezve: énekeljetek az
elmétekkel! ... Kivanom, hogy sikeriiljon nektek. A marsallbot a zsebetekben van.”
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Cinkujj fehérjék kolcsonhatdsa esszencidlis és toxikus fémionokkal, DNS-sel, alkalmazdsi
lehetoségek

A cinkujj fehérjék képesek specifikusan felismerni DNS szekvenciakat, igy a
természetben gének atirodasat szabalyozzak. Ebbdol addddéan megfeleld
mukodésiik elengedhetetlen az eukariotak (pl. emberek) életben maradasahoz.
Modularis felépitéstiek, igy az alegységek sorrendjének megvaltoztatasaval
szinte barmely DNS szakasz specifikusan megcélozhat6. Ebbdl adodoan nagy
figyelem iranyul a cinkujj fehérjékre, mivel akar daganatos megbetegedések

kezelésére, génszerkesztésre is hasznalhatonak igérkeznek.
Dr. Hajdu Balint

Egy cinkujj fehérje csak abban az esetben képes felismerni DNS célszekvenciajat, ha Zn(II)-t kot meg. fgy
fontos ismerni a fehérje Zn(Il)-affinitasat. Tovabba az él6 szervezetekben végbe mehetnek kompeticios
reakciok a holo cinkujj fehérje és egyéb (toxikus) fémionok kozott, ami csokkentheti, megsziintetheti, vagy

modosithatja a fehérje eredeti funkcidjat.

Kutatasaink soran mindkét szempont mentén atfogd vizsgalatokat folytattunk invitro és sejtekben is.
Kisérleteztiink cinkujj fehérje-alapi mesterséges nukleazok Kkifejlesztésével, tanulmanyoztuk cinkujj
fehérjék kolcsonhatasat endogén és exogén fémionokkal, és olykor a témak kozott nemvart kapcsolddasi

pontokat is talaltunk, amelyek 0j alkalmazasi lehetdségeket kinaltak.

Megallapitottuk, hogy a cinkujj fehérjék DNS-kotése extra stabilizacios hatassal bir azok Zn(II)-kotésére,
ami megmagyarazza, hogyan képesek olyan sejtbéli koriilmények kozott is miikodni, ahol fehérjék Zn(II)-
affinitasuk alapjan mar nem lennének funkcionalisak. Els6ként igazoltuk, hogy a manapsag egyre
gyakrabban alkalmazott eziist nanorészecskékbol felszabaduldo Ag(Il) ionok képesek meggatolni a cinkujj
fehérjék mikodését a Hg(11)-hoz hasonloan.

Ravilagitottunk, hogy a Ni(II) nem képes versengeni a Zn(II)-vel, azonban lehetséges specifikus hidrolizist
elérni a segitségével, amennyiben a fehérjeszekvenciaban talalhato egy (S/T)XH motivum. Ez a hidrolizis

alkalmassa teszi a reakciot nativ fehérjék eldallitasara, nukledzok kialakitasara és akar szabalyozasara is.

Az eldadas id6pontja és helyszine: 2025. 04. 11. 9:00, DE Féépiilet 2. emeleti Aula — Zaréiinnepség.
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CSONDOR LUCA
Kozépiskolai hallgato

Ciszterci Rend Nagy Lajos Gimnaziuma és
Kollégiuma

Témavezetok:

Dr. Béddi Katalin

egyetemi adjunktus, PTE AOK

Dr. Petz Andrea

gimnaziumi tanar, Ciszterci Rend Nagy Lajos Gimnaziuma és Kollégiuma

Kiilonbozo érettségii csipkebogyo (Rosa canina) karotinoid tartalmanak mindségi és
mennyiségi meghatarozasa

Kulcsszavak: Karotinoidok, Erettség, Rosa canina, Csipkebogyo

A minket koriilvevd természet szemet gyonyorkodtetd szinvilaganak voros, sarga €és narancssarga
komponenseiért tobbek kozott a karotinoidok a feleldsek. Kiemelt szerepiik létfontossagi a
fotoszintézisben is. Az emberi szervezetben legismertebb képviseldje a lutein szdrmazéka, a szem
sargafoltjaban fordul eld. Els6 sorban sargarépaban, siitétokben és sok mas novényben taldlkozhatunk
veliik nagy mennyiségben. Egyik ilyen, hazankban is elterjedt ndvényt, a csipkebogyot valasztottam
kutatdsom témajaul.

A csipkebogyd, a vadrézsa (Rosa canina) altermése, melynek antioxidans tartalma régebb ota
bizonyitott. A népgyogyaszatban mar idészamitasunk eldtt is hasznaltdk. Tedjat immunerdsitd €s
roborald hatdsa miatt az influenza megeldzésére és tlineteinek enyhitésére, illetve nathas
megbetegedések kezelésekor alkalmazzdk. Olajat érzékeny, sériilt vagy rozaceara hajlamos bdrre
ajanljak a szakemberek.

Kutatasunk célja volt, hogy az Aaltalunk begylijtott 3 kiilonb6zd érettségi csoportba sorolt
csipkebogyomintakbol kideritsiik, melyik érési fazisban a legoptimalisabb betakaritani a termést,
vagyis mikor a legmagasabb a karotinoid-koncentracio. Ezenfeliil célul tiiztiik ki, hogy beazonositsuk
a bogyoink altal tartalmazott karotinoidokat, hogy 0sszevethessiik eredményeinket mas szerzok altal
publikalt adatokkal. Egy elére meghatarozott eljaras alapjan kivontuk bogydinkbol a karotinoidokat,
majd azokat felszabaditottuk észtereikb6l az elszappanositds soran. Ezt kdvetden mindségi
meghatarozast  végeztiink HPLC-késziilék  segitségével. A  mennyiségi meghatarozast
spektrofotométerrel végeztilk. A kutatdsban a bogyok szedésével, valogatdsaval, a karotinoidok
extrakciojaval €s azok mennyiségi meghatdrozasdhoz sziikséges spektrofotometrias mérésekkel
vettem részt.

Eredményeink az alabbiak:

HPLC-késziilékkel 8 féle karotinoidot sikeriilt azonositanunk: lutein, zeaxantin, a-kriptoxantin, o-
karotin, B-karotin, (9Z)-p-karotin, likopin, (Z)-likopin. A mennyiségi meghatarozas végeztével
kideriilt, hogy a legmagasabb érték az élénkpiros, érett gylimolcsdokben van. A kissé éretlen bogyok
ehhez képest 27%-kal, a tulérett bogyok pedig 15%-kal tartalmaztak kevesebb karotinoidot. A
kiilonboz6 érettségli bogyok karotinoid-Osszetétele nagymértékben nem tért el egymastol.

=



JAVOR BALINT
Gyogyszervegyész-mérnok
MSec, 2. félév

Budapesti Miiszaki ¢s Gazdasagtudomanyi
Egyetem
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Temavezetok:
Dr. Toth Tiinde
egyetemi docens, BME VBK
Dr. Goles Addam
egyetemi adjunktus, SE GYTK
Dr. Huszthy Péter
egyetemi tanar, BME VBK

Mikrotalca rendszeren alapuld, nagy ateresztoképességii enantiomerszeparacios eljaras
kidolgozas

Kulcsszavak: Enantiomerdusitas; Szelektormolekula; Folyadékmembran;, HTS

Kutatdomunkank soran olyan enantiomerelvalasztdsi modszert terveztiink, amely hozzdjarul az
automatizalt, kisléptékli, szintetikus moddszerekkel eldallitott kirdlis molekuldk nagy
észtereit allitottuk eld és folyadékmembranként hasznaltuk Oket egy mikrotéalca indifferens PVDF
polimerfeliiletén. A kiralis modellvegyiileteket racém keverékiikk vizes oldataibol kiindulva
inkubaltuk ezaltal dusitva az adott szelektormolekulabol készitett membran altal kevésbé preferalt
enantiomerjliket. Az enantiomerelvalasztds azaltal kovetkezett be, hogy a folyadékmembranok
belsejében a lipofil enantiomertiszta gazdamolekuldk eltérd stabilitdsu diasztereomer koordinacios
komplexeket képeztek a kiralis molekuldk enantiomerjeivel. Ez az enantiomerfelismerés az eldnyben
részesitett izomer nagyobb megoszlasi aranyat eredményezte a membranfazisban, igy az eljaras
Jelen dolgozat egy 1j, mikrotalcaval integralt sztereoszelektiv membrandusitasi technikarol szamol
be, amely lehetdvé teszi a rokon szerkezetli vegyiiletek preparativ 1épték alatti parhuzamos,
automatizalhat6 enantiomerdusitasat.



KARVALY KRISZTIAN MARK
Kémia
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Témavezetok:
Bugyi Fanni
tudomanyos segédmunkatars, HUN-REN TTK
Dr. Turidk Lilla
tudomanyos fomunkatars, HUN-REN TTK

Szilardfazisu extrakcios (SPE) tisztitasi modszerek optimalizalasa kis mennyiségii komplex
biolégiai mintak proteomikai és foszfoproteomikai alkalmazasara

Kulcsszavak: szilardfazisu extrakcio, proteomika, foszfoproteomika, HPLC-MS, foszfopeptid

A fehérjék poszttranszlacios modosulasai (pl. foszforilacio) alapvetéen meghatarozzak a fehérjék
funkcioit, igy vizsgalatuk nélkiilozhetetlen a bioldgiai folyamatok megértésében. Kis mennyiségii
komplex bioldgiai mintak vizsgalata soran a nanoHPLC-MS/MS mérés el6tt elengedhetetlen a minta
tisztitdsa. Célunk olyan szilardfazisu extrakciés (SPE) modszerek optimalasa volt, melyek
alkalmasak kis mennyiségii (0,5-1 pg) komplex biologiai mintdk peptidjeinek €s foszfopeptidjeinek
hatékony tisztitasara.

A peptidek tisztitdsara alkalmas proteomikai SPE modszeroptimaldshoz Hela sejtvonal triptikus
emésztményét hasznaltuk fel, mellyel 4 allofazis (Thermo C,; Column és C,4 Spin Tips, Affinisep
Disks Tips C,, és Disks Tips HLB) és 5 oldoszerrendszer kombinacidjaval dsszeallitott 8 modszert

hasonlitottunk dssze. Modszerenként 5 parhuzamos mintat, és kontrollként 5 parhuzamos tisztitatlan
mintat hasznaltunk. A foszfopeptidek tisztitasara alkalmas foszfoproteomikai modszeroptimalashoz
formalin-fixalt paraffinba agyazott tiidérakos szovetet hasznaltunk. A foszfopeptidek dusitasat
kovetden a proteomikai modszerfejlesztéshez is hasznalt 4 alloéfazis és 3 oldoszerrendszer
kombinaciodjaval osszeallitott 5 SPE mddszert hasonlitottunk 6ssze, tovabba 5 parhuzamos tisztitatlan
mintat alkalmaztunk kontrollként. A nanoHPLC-MS/MS mérést Waters nanoAcquity HPLC-vel
kapcsolt Bruker Maxis II tomegspektrométerrel végeztiik. A peptid/foszfopeptid és a fehérje
azonositasahoz a Byonic szoftvert hasznaltuk.

Mindkét optimalas soran megvizsgaltuk a parhuzamosokban azonositott fehérjék, (foszfo)peptidek
szamanak atlagat, a legalabb egyszer azonositott (foszfo)peptidek szamat, a foszforilacié helyének és
szamanak eloszlasat, valamint a (foszfo)peptidek hidrofobicitdsanak és savassdganak eloszlasat.
A proteomikai mddszeroptimélas soran a legtobb moddszer hasonldan teljesitett. A legnagyobb
hatékonysagot trifluorecetsavas mintafelviteli puffert és Affinisep Disks Tips C,; allofazist hasznalva
értiik el. Igy 8,3%-kal tobb peptidet tudtunk azonositani, mint a kontrollban. A foszfoproteomikai
modszeroptimalds sordn a modszerek szelektivitdsa hasonlonak bizonyult, ugyanakkor a
parhuzamosokban azonositott peptidek szamanak atlagat tekintve a Thermo Pierce C,; Spin Tip
bizonyult a leghatékonyabbnak, mellyel 21,2%-kal tobb foszfopeptidet tudtunk azonositani a
kontrollhoz képest.

Az optimalt modszereket sikeresen alkalmaztuk prosztata szovetek mintaeldkészitéséhez proteomikai
¢és foszfoproteomikai vizsgalat céljabol.
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Potenciometrias ionszelektiv mikroelektrodok fejlesztése vizmintak baktériumtartalmanak
meghatarozasara

Kulcsszavak: szenzor, elektrokémia; koliform; kérnyezeti mintak; E. coli

A kiilonb6z6 vizmintdk (felszini vizek, esévizek) ionos Osszetételéhez szamos fontos mindségi
jellemzd (pH, keménység, sotartalom ¢€s nitrattartalom) kapcsolhatd. A folyamatos monitoralds és
mérés gyakorlatilag minden relevans ionra megvaldsithatd rendkiviil koltséghatékonyan és
egyszerlien potenciometridsan ionszelektiv elektrodokkal. Ugyanakkor a vizek egyéb mindségi
jellemzo6it, mint példaul a kiemelt jelentdségli bakterialis szennyezettség vizsgalatat a helyszinen
jellemzden koltségesen vagy relative hosszabb id6 alatt (~ 48 6ra) lehet meghatarozni, tipikusan az
un. koliform baktériumok (pl. kélibaktérium - Escherichia coli) mennyiségének mérésén keresztiil.
Kiilondsen elényos lenne egy olyan multiplex mérési platform kialakitasa, amely lehetdvé teszi az
ionos Osszetétellel kapcsolatos tulajdonsagok mérése mellett a baktériumok gyors meghatarozasat is
ionszelektiv elektrodokkal. Ennek megfelelden kutatdsom soran célul tliztem ki az E. coli
baktériumok potenciometrias detektalasi lehetdségének vizsgalatat.

A koliform baktériumok esetén gyakran alkalmazott kimutatasi technika a B-galaktozidaz (GAL)
enzimtartalom mérése. Kutatbmunkamban a GAL ezim méréséhez a 6,8—difluoro—4-
metilumbelliferil-p—D—galaktopiranozid (DIFMUG) szubsztratot valasztottam, amelyb6l az enzim
hatasara olyan lipofil anion keletkezik, amely szelektiven meghatarozhatdé potenciometrias
anioncser¢ld elektréddal hidrofil szervetlen anionok jelenlétében is.

Elsé lépésben anionszelektiv elektrodokat fejlesztettem, hogy alkalmazhatéak legyenek az
enzimreakcioban keletkezett DIFMU anionok mérésére. Az anionszelektiv membran 6sszetételének
optimalizalasat kovetden az ionszelektiv elektrodok miniatiirizaldsat dolgoztam ki, ami lehet6vé tette,
hogy a méréseket rendkiviil kis mintatérfogatban (~ 200 pl) végezhessem. A mikroelektrodok
lehetdséget adtak az enzimreakcidk folyamatos idébeli nyomon kovetésére is és alkalmasak voltak
B-galaktozidaz tartalmu oldatokban az enzim aktivitds meghatarozasara akar 0,02 mU szintig. Ezt
kovetden valos baktérium mintadkon teszteltem a rendszert. Az enzimaktivitas méréséhez ki kellett
dolgoznom a baktériumok lizalasat oly modon, hogy az megvaldsithato legyen helyszini mérés soran,
valamint kompatibilis legyen a potenciometriads mérési modszerrel. A lizis optimalizalasat kovetden
a mikroelektrédokat sikerrel alkalmaztam baktériumok jelenlétének kimutatasara valds E. coli
mintabol, valamint egy kereskedelmi forgalomban kaphato probiotikumbol (LXR Mikrobiom
Komplex kapszula) is.
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Agyszovet N-glikozilaciojanak vizsgalata kapillaris elektroforézissel

Kulcsszavak: N-glikdan,; Alzheimer-kér, biomarker; kapilldris elektroforézis, humadn agyszévet

Napjainkban egyre nagyobb szerepet kapnak a kiilonb6zé megbetegedések korai felismerésére és
kezelésére alkalmas vizsgalati modszerek. Ehhez olyan biokémiai jelz6anyagokra van sziikség,
amelyekkel pontosan meghatarozhatok az eltérd betegségek és azok kiillonbozo klinikai stadiumai.
Az 1960-as évek ota a glikdnok, mint biomarkerek fontos szerepet jatszanak a diagnosztikai
kutatasokban, mint példaul a daganatos megbetegedések (prosztatardk), a gyulladasos folyamatok
(diabétesz), €és a neurologiai betegségek esetében. Ez utobbi, azaz a neuropszichiatria problémak
jelentds betegellatasi koltséget (hosszii tavu kezelési és rehabilitacios terhet) jelentenek az
egészségligyl rendszerre vilagszerte. A World Health Organization (WHO) adatai alapan kozelitdleg
55 millié ember szenved demencidban. A betegség progressziv jellegli, tehat az 6regedd népességgel
aranyosan varhatdan egyre gyakoribb lesz a jovOben. A demencia egyik leggyakoribb formaja az
Alzheimer-kor, mely kortilbeliil 60-70%-a az 0sszes demencias esetnek. Munkam soran kiilonb6z6
neuropszichiatriai rendellenességben elhunyt péaciensek autopszids agymintaibol, - mint példaul
demencia, schizophrenia ¢és depresszio - szarmazo szovetek glikan profiljat analizdlom 1ézer indukalt
fluoreszcens detektalassal kapcsolt kapillaris elektroforézis (CE-LIF) modszerrel. Ezaltal relevans
képet kaphatok az agyszovet kiillonbozd teriileteire specifikus cukorszerkezetekrél, amely
segitségével nagy felbontassal, ugynevezett glikan mapping megkdzelitésben feltérképezhetjiik az
agyszovet szénhidrat profiljat. Kutatdsom elsd Iépésében sertés agyszovet N-glikan profiljat
vizsgéltam, amely soran optimalizéltam a mintael6készitési paramétereket, kiilonos tekintettel a
zsirtalanitasi 1épések megvalositdsdra, a mintaeldkészitési protokoll reprodukéalhatosagara és
robusztussagara a mintak esetén. Munkdm tovabbi célja, hogy a human agyszdveteket az altalam
optimalizalt mddszerrel feldolgozzam ¢€s a kapott informéciok alapjan specifikus glikomikai térképet
hozzak létre a kiillonb6z6 neurologiai betegségekhez kapcsolodva, hangsulyt helyezve az Alzheimer-
kérra. Tovabbi célunk, hogy egy olyan klinikailag relevans adatbézist hozzunk létre, mellyel
glikomikai szempontbol nyernénk betekintést a human agy molekuldris folyamataiba. Ezzel
lehetdséget teremtenénk Uj biomarkerek azonositdsara, amelyek a jovében hozzdjarulhatnak a
neuroldgiai betegségek, példaul az Alzheimer-kor korai diagnosztizalasahoz €s potencidlisan Uj
terapias megkozelitések fejlesztéséhez.
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Kovalensen modositott mikrotalca alapu fluoreszcens optoszenzor fejlesztése cink- és
olomionok nagy ateresztoképességii analizisére

Kulcsszavak: UV-elnyelés; kémiai érzékelés; miktrotdlca, cink; olom

A Zn?*-ionok nagy jelentésséggel birnak mind a kdrnyezet, mind az é16 szervezetek szamara. Az
Pb?*-ionok emellett ugyanezen teriileteken komoly veszélyt jelentenek erds toxicitdsuk miatt.
Dolgozatomban bemutatok egy nagy ateresztOképességli optokémiai moddszert ezen ionok
kornyezeti- és szennyvizmintdkbol torténd kimutatidsiara. Ezentul bemutatasra keriil egy 1j és
altalanosan alkalmazhatdo 3 1épéses eljards mikrotalcak kémiai funkciondlizalasara, mely
atmoszférikus plazmakezelést, linkermolekula rogzitést és fotokatalitikus kopolimerizaciot foglal
magaba. A kereskedelmi forgalomban elérhetd 96 cellas cikloolefin kopolimer mikrotalcak feliiletét
els6ként atmoszférikus levegé-plazmaval polarizaltam, majd a celldk aljara metakrilat tartalma
monomolekularis réteget vittem fel. Utolso 1épésként az elézetesen kezelt cellakba fotokatalitikus
polimerizacidval bisz(akridino)-koronaéter tipusu szenzormolekulat rogzitettem kovalens kotésen
keresztiil. Az elkésziilt optoszenzor eszkoz tipustdl fiiggetleniil alkalmazhaté mikrotéalca olvasokban,
valamint integralhaté barmely automatizalt folyadékkezeld platformmal ¢és lehetdséget teremt
oranként tobb, mint ezer minta monitorozasara, minddssze 20 ul mintaigény mellett, Zn?*- és Pb?*-
ionok esetében rendre 8,0x107(*%) és 3,0x107(®) mol/dm”? kimutatasi hatarérték felett.
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Method development for the simultaneous identification of acidic and basic drugs of abuse in
blood

Kulcsszavak: kabitoszerek, modszerfejlesztés, GC-MS, szarmazékképzés, kvantitativ

Some people use illegal drugs to cope with their discomfort, which often leads to more problems
rather than solving them. Therefore, it is crucial to prevent drug abuse and help people address their
underlying problems. Illicit drug identification and quantification are typically performed using
instrumental analysis, which traditionally requires lengthy sample preparation.

In my research, | developed a Gas Chromatography-Mass Spectrometry (GC-MS) method that can
simultaneously identify acidic and basic drugs of abuse in blood samples. For derivatization, isobutyl
chloroformate was used, which can react with the analytes in an aqueous matrix, allowing efficient
extraction of the derivatized components without the need for solid-phase extraction.
The method was developed for the determination of THC and its two metabolites (THC-OH and
THC-COOH), as well as some of the most common stimulants: N-ethyl-norpentedrone, N-ethyl-
norpentedrol, amphetamine, methamphetamine, MDA, MDMA, mephedrone, and 3-CMC. The
retention times and specific fragments were determined, and after numerous experiments, an optimal
sample preparation method was established.

The quantitative capabilities of the method were evaluated through calibration curves, stability
testing, and repeatability assessments. Blood samples from detained individuals were analyzed using
this procedure, and the results were compared with official results determined by experts at the
Hungarian Institute for Forensic Sciences.

The study demonstrated that the carboxylic group of THC-COOH can be derivatized in two ways: in
an ester form and an anhydride form, depending on the catalyst. Through two-step derivatization, it
can also be transformed into an amide group.

The method meets several general analytical criteria. The calibration curves exhibit the required
correlation coefficients with no more than two outlier points, and the LOD values are sufficient for
all the compounds except N-ethyl-norpentedrol.

Future work will focus on improving the repeatability of parallel samples and conducting
simultaneous sample preparations using both the developed method and officially used procedures to
obtain comparable results.
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Ioncserés kromatografias oszlopok mindsitése és adalimumab fehérje tisztitasanak
optimalizalasa

Kulcsszavak: monoklonalis antitest; modszerfejlesztés, downstream; ioncserés kromatogrdfia

Az antitestek olyan fehérjemolekuldk, amelyeket az immunrendszer termel annak érdekében, hogy
felismerje és eldsegitse az idegen anyagok (antigén) eltavolitasat a szervezetbdl, amely lehet
baktérium, virus vagy toxin. Az elsé monoklonalis antitestet tartalmazo készitmény forgalmazasat
1986-ban hagyta jova az Amerikai Gydgyszerhatdsag, amelyet szamos teriileten sikerrel alkalmaztak,
mint példaul sziv- és érrendszeri, 1égzdrendszeri, rakos megbetegedésekre, illetve asztma kezelésére
IS.

A  human szervezetben alkalmazhatd biogyodgyszereknek kiemelten magas tisztasagi
kovetelményeknek kell megfelelniiik, az esetleges mellékhatasok elkeriilése érdekében. A tisztitasi
folyamat hatékonysaganak javitasa érdekében Uj tipust ioncserés kromatografias oszlopok kertilnek
forgalomba, amelyek optimalis vizsgalati modszerei még nem kidolgozottak, ezért sziikséges ezen
oszlopokat alkalmazo6 analitikai modszer fejlesztése. Ezért munkam célja egy hatékony anioncserés
kromatografids modszer kidolgozasa volt az Adalimumab antitestek tisztitdsara. E16szor a minta pH-
jat, az elicid6 mennyiségének optimalizalasat végeztem el, amelyek alapjan meghatdroztam a
megfelel6 modszert a harom pH-n is vizsgalt sogradiens optimalizalasdhoz. Megvizsgéaltam
kiilonbozé beallitasi paraméterekkel végzett tisztitdsok soran gyljtott mintak fehérjetartalmat,
méreteloszlasat, valamint szennyezOk mennyiségének meghatarozasat. Az eredmények alapjan
sikeriilt egy optimdlis anioncserés kromatografias modszert kifejlesztenem, amely biztositja a
megfeleld fehérjekoncentraciot, mikozben jelentésen csokkenti a szennyezOdk mennyiségét.
Az éltalam kifejlesztett modszer lehetOséget biztosit a biogydgyszerek tisztitasanak hatékonyabba
tételére, ezaltal novelve a gyartasi folyamat megbizhatosagat és biztonsagat, hozzjarulva a human
alkalmazasra szant készitmények mindségének javitasdhoz.
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UV-sugarzas elleni védelem: A fényvédok elemzése spektrofotometrias modszerrel

Kulcsszavak: spektrofotometria; UV-sugdrzas, fényvédo termékek; UV sziirdk;

A bor termalis szabalyozoként miikodik. Az UV-sugarzas karosithatja a bort felépitd struktarakat.
Tobb mint egy évszazada fényvédd krémeket haszndlunk az UV-sugarzés elleni védelemre. Két
tipusu fényvédo 1étezik. A kémiai fényvédo, mely szerves UV-szlirdket (pl. avobenzon, benzofenon)
¢és oktokrilént tartalmaz, ezek bejuthatnak a véraramba lipofil jellemiik miatt. A masodik a fizikai
vagy asvanyi fényvédod, mely jellemzden szervetlen UV szlirdket (pl. TiO,, ZnO) tartalmaz, amelyek
visszaverik ¢és szétszorjak a napfényt. A kutatas téméaja a naptejek és napolajok UV védd hatasdnak
vizsgalata spektrofotometrids modszerek segitségével, kvantitativ ¢s kvalitativ jellemzdket
megfigyelve. A téma aktualitdsat az egyre gyakoribb, a Nap UV sugarai miatt kialakul6 betegségek
szolgaltatjak, legyenek ezek a hasznalatuk hianya altal okozva (melanoma, napfoltok, rdncosodas)
vagy a hasznalatuk 4ltal kialakulva (komponensek felhalmozodésa miatti allergia, fotoszenzitivitas).
A kutatés altal felhivjuk a figyelmet a megfeleld napvédd haszndlatara a minden napokban. A Nap
visszafordithatatlan kdrosodast okozhat a népesség borében, sulyos betegségeket tudnank megeldzni,
ha szélesebb korokben lenne ismert a fényvédok hatékonysaga. A legelsd naptej 1932-ben latott
napvilagot, H.A. Milton Blake alkotta fenil-szalicildt 10%-0s koncentracioji UV-sziird
alkalmazéséaval. Azota sokat fejlddtek a napvéddk formuldi, kijaratlan kutatdsi utakat jelent hogyan
mérhetjiik hatékonysagat in vitro, etikailag korrekt médszerekkel. A cél egy olyan in-vitro modszert
kidolgozni, amellyel egyértelmiien lehet sorrendet feldllitani a kiilonb6zd termékek hatékonysaga
kozott.
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Alternativ proteomikai mintaeldkészitési modszerek kiilonb6zo biologiai mintak vizsgalatahoz
Kulcsszavak: fehérje; peptid; HPLC-MS/MS; modszerfejlesztés, paramdgneses gyongyok

A proteomika a bioldgiai rendszerek fehérjekészletének atfogo vizsgalataval foglalkozé tudoméany,
¢s célja a fehérjek szerkezetének, funkcidinak €s bioldgiai rendszerek iranyitdsaban betdltott
szerepének vizsgalata. Egy sikeres proteomikai vizsgalat kivitelezéséhez a teljes munkafolyamat
optimalasa sziikséges. Ennek elengedhetetlen része tobbek kozott a megfeleld mintaelokészitési
modszerek alkalmazasa, OTDK munkam soran mintaclOkészitési modszerek tesztelésével
foglalkoztam.

A proteomikai mintael6készitések altalanos problémai, hogy az elterjedten alkalmazott oldatban
torténd tripszines emésztés, majd C,; oszlopon torténd tisztitas dsszetett tobblépéses folyamat, mely
idéigényes és jelentés mintaveszteséggel jarhat. Igéretes alternativat nyujtanak az irodalomban
talalhat6 egy edényben torténd mintaeldkészitések, melyek koziil az SP3 és az SP2 paramagneses
gyongyok hasznalatan, az SP4 oldészeres kicsapason alapul, azonban ezen méddszereknek is vannak
korlatai.

A kutatomunkam célja volt, hogy eltérd bioldgiai eredetli mintdk (sejtlizdtum, vérplazma, membran
¢s szovet) proteomikai elemzése teszteljem az SP2, SP3 ¢és SP4 modszereket, valamint két sajat
fejlesztésti modszert (SPy és SPx), és Osszehasonlitsam az altalanosan hasznélt mintael0készitési
eljarassal. A mérések kiértékelése soran elemeztem az egyes mddszerekkel azonositott peptidek és
fehérjék szamat, vizsgaltam a protokollok szelektivitasat a fehérjék/peptidek izoelektromospontja,
mérete €s hidrofilitdsa szerint, valamint tanulmanyoztam a fehérjék relativ mennyiségeit a referencia
eljarashoz (C,g) képest.

Az eredmények alapjan azok a kovetkeztetések vonhatok le, hogy az eltérd tipusu bioldgiai mintak
esetében kiilonbdzd mddszerek szolgaltattak a legtobb azonositott fehérjét és peptidet. Azonban egy
protokoll josdga csupan a fehérjeszam alapjan nem eldonthetd, fontos megvizsgéalni tobbek a
kromatogramok tisztasagat, és értékelni a moddszerek idohatékonysagat és gazdasdgossagat. A
dolgozatban targyalt eljarasok koziil a sajat fejlesztésti SPy mddszer bizonyult optimalisnak a legtobb
biologiai minta proteomikai céli feldolgozasdra. Mivel a modszer nem csak egyszerlibb és
koltséghatékonyabb alternativat kinal a hagyomanyos, oldatban torténd tripszines emésztésen és C g
tisztitasi protokollon alapulé mintaeldkészitéshez képest, de hozzajarulhat bizonyos bioldgiai mintak
proteomjanak részletesebb feltérképezéséhez, és a benniik lezajlo sejtbiologiai/biokémiai folyamatok
mélyebb megértéséhez.
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Sterigmatocisztin tisztitasa aj, koltséghatékony elvalasztastechnikai modszerrel

Kulcsszavak: Mikotoxin, Aspergillus creber, folyadék-folyadék kromatografia, CPC, rizs

A sterigmatocisztin egy poliketid mikotoxin, melyet az Aspergillus nemzetségbe tartozé fonalas
gombak termelnek. A nemzetségnek tagjai széleskorben ismertek kozmopolita elterjedésiik miatt,
valamint élelmiszeripari, biotechnoldgiai hasznosithatosaguk révén. Az altaluk termelt mikotoxinok
azonban jelentds élelmiszerbiztonsagi és egészségiigyi kockazatot is jelentenek. Ezen kockazatok
felméréséhez, tovabba a kimutatasukhoz jelentés mennyis€gii €s nagy tisztasagu vegyiiletekre van
sziikség, melyet fOként a  gombatenyészetek fermentumdbdl  érdemes  kinyerni.
Kutatdsaink soran egy olyan 1), folyadék-folyadék kromatografids alapi modszeregyiittes
kidolgozésat valositottuk meg, mely segitségével lehetdség nyilik a sterigmatocisztin nagy
mennyiségl, tiszta formaban torténd eldallitdsara. Az eddig ismert sterigmatocisztin termeldk koziil
az A. creber fajok képviseldi szintetizdljadk legnagyobb mennyiségben ezt a mikotoxint, ezért a
termeltetést egy ebbe a fajba tartozo torzzsel végeztiik szilard fazisu fermentacioval. A vegyiilet
kimutatasdhoz HPLC-UV moédszert fejlesztettiink, melyet eredményesen alkalmaztunk az extrakciok
optimalizalasahoz, az oldoszerrendszerek tesztelésének folyamataban csakigy, mint a folyadék-
folyadék kromatografids frakcionalds nyomon kovetéséhez. A kifejlesztett tobblépéses tisztitasi
eljaras két olddszeres extrakcioval indul, melyet két folyadék-folyadék kromatografias elvalasztas
kovet. A kiinduléasi nyers extraktumban a vegyiilet teriiletszazalékos aranya a HPLC-UV mérések
alapjan 1% alatti volt, mig a végsd tisztitott frakcidk 60% feletti felduisulast mutattak. A vegytiletek
azonositasat €s tisztasag-ellendrzését a tisztitasi folyamatot kovetéen HPLC-MS mérésekkel is
ellendriztiik. A fejlesztett modszer elénye, hogy a célvegyiilet elvalasztasa gyorsabban, és a folyadék
allofazisnak koszonhetden koltséghatékonyabban megvaldsithatd a szilard fazisu moédszerekhez
képest.
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A biofilm képzédésben szerepet jatszo jelatvivomolekulak antimikrobialis peptidekkel képzett
szupramolekularis asszociatumai

Kulcsszavak: biofilm képzddés, quorum érzékelés,; antimikrobidlis rezisztencia; antimikrobidlis
peptidek; cirkularis dikroizmus spektroszkopia

Az antibiotikum rezisztens korokozok egyre nagyobb veszélyt jelentenek nemcsak az emberi
egészségre nézve, hanem a teljes élovilagra. A szakérték szerint 2050-re az antibiotikum rezisztencia
lesz a vezetd halalozasi ok, évente akar 10 millio halalesetet okozva.™! A bakterialis fertézések
jelentés héanyadandl biofilm képzddés is fellép, ami nehezebben kezelhetévé teszi a fertdzést,
valamint elésegiti a rezisztencia kialakulasat. Az antimikrobidlis peptidek hasznélata igéretes
megkozelitést jelenthetnek a biofilmmel kapcsolatos fertdzések kezelésére, a sejtek kozti
kommunikéci6 megakadalyozasaval. Ezt a kommunikacids folyamatot quorum érzékelésnek (QS)
nevezziik, melynek sordn a baktériumok jelatvivé molekuldkkal képesek szabalyozni a biofilm
méretét, az alkotd sejtek fenotipusat, a populdci6 szamot ¢&s virulencia faktorokat.
Elovizsgalatainkban kimutattuk, hogy a human LL-37 antimikrobialis peptid komplexet képez a
pszeudo-kinolon jelzémolekulaval (PQS).®! Vizsgalatainkat kiegészitettiik tovabbi természetes és
mesterséges eredeti membranaktiv peptid ¢és QS-ben szerepet jatszd jelzOmolekulak
kolcsonhatasanak tanulméanyozéasaval. A jelatvivé molekuldk kirdlis asszociatumokat képeztek a
peptidekkel, melynek jellemzésére cirkularis dikroizmust és infravords spektroszkopiat, valamint az
aggregatumok  jelenlétének  bizonyitdsdra  dinamikus  fényszorast és  transzmisszids
elektronmikroszkopiat alkalmaztunk. Az igéretes kombindciokat emldsok és baktérium sejtmembran
modelleken tovabb vizsgaltuk a Dbiofilm 4tjarhatéosdg mechanizmusanak megértésére.
Vizsgalataink sordn azt talaltuk, hogy a PQS kirdlis aggregatumokat képez az FK-16 és Dhvar4
peptiddel is. Haromkomponensli rendszerek esetén az indukalt jel szintén kialakul, de annak
intenzitasat az 6sszekeverés sorrendje befolyasolja.
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Antioxidansok és bomlastermékeik kimutatasa folyadékkromatografias modszerrel étolajbol

Kulcsszavak: antioxidans, HPLC, bomlds vizsgadlat, mintaeldkészités, étolaj

Tudoméanyos didkkori munkim soran étolaj antioxidans tartalmanak
meghatdrozasara  alkalmas  mintaelOkészitési modszert dolgoztam ki, amelyben a
vonatkozd szabvany altal eloéirt klasszikus extrakcios technika helyett egy kevésbé
id6- és  oldoszerigényes, ultrahangos—centrifugds  extrakcios  modszert  alkalmaztam.
A kisérletek soran harom kiilonbozé extrahaloszer hatékonysagat is megvizsgaltam.
A modszer reprodukalhatéosdga a hat vizsgalt antioxiddns, valamint a vizsgalt két
bomlastermék esetében is elfogadhatd. A visszanyerési ¢értékek egyes komponensek
esetében nem bizonyultak kielégitének, viszont a jo reprodukélhatosag
szorzofaktorok alkalmazasat teszi lehet6vé a  kiértékeléskor. A munka folyamén
Osszehasonlitottam  kétféle antioxidans (BHT ¢és TBHQ) termikus ¢és fotostabilitasat
i1s, ¢étolajban. Ezen mérések soran 1s a mennyiségi meghatarozdst az daltalam
kifejlesztett ultrahangos—centrifugas modszerrel végeztem. A bomléasvizsgélat
eredményei azt mutattdk, hogy a BHT fényre kisebb mértékben érzékeny, mint a
TBHQ, ¢és hd hatasara is kevésbé gyorsan kezd bomlani.
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Rezorcin-formaldehid alapu aerogélek arany vegyiiletek szelektiv megkotésére

Kulcsszavak: aranyvisszanyerés, aerogél; szorpcio, rezorcin-formaldehid; zselatin

A kutatomunkdm soran zselatintartalmt rezorcin-formaldehid aerogéleket fejlesztettem, amelyek
kiemelkedd szelektivitdssal és nagy szorpcios kapacitassal képesek Au(Ill)-ionokat kotni vizes
kozegben. A szintetizalt aecrogélek szerkezetét és szorpcids tulajdonsagait részletesen vizsgaltam. A
SEM-felvételek szerint az aerogél vazat 200-400 nm-es gomb alaku részecskék alkotjadk. Az FT-IR
mérések soran készitett spektrumok alapjan azonositottam a rezorcin-formaldehid alapvazra ¢és a
zselatinra jellemz6 savokat, amelyek a szintézis sikerességét igazoltak.

Az Au(lll)-ionok iranti affinitast kevert reaktoros kisérletekkel igazoltam, az elemkoncentraciok
pontos meghatarozasat ICP-OES technikaval végeztem. Kisérleteim szerint a zselatin-tartalmt
aerogélek kivalo szelektivitdst mutatnak az Au(Ill)-ionok irdnt 11 masik fémion jelenlétében is,
pH=2,0 értéken. A Langmuir-modell illesztésével kapott szorpcids kapacitas a legnagyobb megkotési
affinitassal rendelkezd aerogél esetében S = 672+14 mg/g-nak adodott. Kinetikai mérések alapjan
tobb kotdhely meglétét feltételezem, ugyanis egy kezdeti gyors szakaszt kovetden viszonylag lassu
novekedést figyeltem meg a szorbealt Au(Ill) mennyiségében. Igazoltam, hogy a 2-es koriili pH a
leginkabb optimalis az Au(Ill) megkotésére, valamint a homérséklet novelésével aranyosan nd a
megkotott Au(Il) mennyisége.

FT-IR méréseket végeztem a ktési mechanizmus vizsgalatara. A spektrumokban torténd valtozasok
alapjan arra kovetkeztettem, hogy a zselatin aminosav oldallancainak amid kotései, valamint az RF-
vaz fenolos —OH csoportjai egylittesen jatszanak szerepet az Au(Ill) megkotésében.
Spektrofluorimetria mérésekkel bizonyitottam, hogy a rezorcin-formaldehid alapu aerogélek nagy
intenzitassal fluoreszkalnak 200 nm-es gerjesztés mellett. Igazoltam, hogy az Au(Ill)-ionok
megkotését kovetden a kibocsatott fluoreszcencia intenzitas egyre csokken a kontaktidd elteltével,
tehat az Au(Ill)-ionok megkotddése fluoreszcencia kioltast eredményez. Az eredményeim
megmutattak, hogy viszonylag kis Au(IIl) koncentracié (kb. 50 mg/l) mar elegendd a fluoreszcencia
teljes kioltasahoz, amibdl arra kdvetkeztettem, hogy a fluoreszcencia-kioltasért felelds kotdhelyekbdl
kevesebb all rendelkezésre.

Osszességében a zselatin-tartalmi rezorcin-formaldehid aerogélek kivaléan alkalmasak Au(III)-
ionok szelektiv és nagy kapacitdsu megkotésére vizes oldatokbol, lehetdséget teremtve az arany
visszanyerésére és a hulladékbol termelésbe torténd visszaforgatasara.
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(Gua)sCuzls vékonyrétegek fényemisszios sajatsagainak vizsgalata

Kulcsszavak: szerves-szervetlen réz-halogenid; lumineszcencia; termokromizmus; optoelektronika;
savszerkezet

A nulladimenzios szerkezetli, hAromkomponensi, réz-halogenid szerkezeti motivumokat tartalmazé
vegyliletek valtozatos 0Osszetétellel rendelkezé félvezeté anyagok. A pszeudo-perovszkitok
anyagcsaladjaba tartozo A,Cu,l. (ahol A: egyértékli szerves vagy szervetlen kation) Osszetételii
anyagok kedvezd fénykibocsatasi tulajdonsagaik (nagy kvantumhatasfok, elhanyagolhatd
Onabszorpcid), valamint kornyezeti tényezOkkel szemben mutatott stabilitasuk miatt kiilonb6zd
optoelektronikai alkalmazasokban (fotodetektorok, fénykibocsato diodak, toltéssel rendelkezd
részecske- vagy rontgenszcintillatorok) keriilnek felhasznalasra. A  jelenlegi kutatasok
kozéppontjdban a szerves-szervetlen kationt vegyesen tartalmazd vegyiiletek is egyre ndvekvd
figyelmet kapnak. A hibrid vegyiiletek esetén a réz-halogenidek kristalyracsaba megfelelé méretd,
egyszeresen pozitiv toltésli szerves kationok beépitésével lehetdség adodik a kiilonbozd
optoelektronikai sajatsagok finomhangolésara.

Munkank soran guanidinium-réz-jodid ((Gua),Cu,l.) pszeudo-perovszkit, vékonyrétegeket allitottuk
eld oldatporlasztasos technikaval. A rétegek mindségérdl, homogenitasarol €s feliileti érdességérdl
profilometria és optikai mikroszkdpos felvételekkel nyertiink informacidt. Az anyagtudomanyi
karakterizdlashoz Raman spektroszkopiat és rontgen-diffrakcidos méréseket végeztiink. Az igy
eléallitott vékonyrétegek esetén termokromizmus jelenségét figyeltiik meg, melyet az anyag két
kiilonbozo kristalyszerkezetével lehet magyarazni. Az ,,alfa” (kék emitter) vagy ,,béta” (sarga emitter)
kristalyszerkezetli (Gua),Cu,l, kialakulasat a szintézis koriilményeinek megfelel6 megvalasztasaval
kontrollaltuk, igy mindkét mddosulat esetén sikeresen allitottunk el6 nagy kvantumhatésfokkal
rendelkezd vékonyrétegeket. A fényemisszids tulajdonsagok jellemzéséhez meghataroztuk a
vékonyrétegek abszolut kvantumhatasfokat, rogzitettiink statikus fotolumineszcencias spektrumaikat
¢s megvizsgaltuk a fényemisszids folyamatok élettartamat. A fotolumineszcencia élettartamanak
hullamhossz fiiggésébdl pedig sikeresen meghataroztuk az Oncsapddzott exciton emisszios
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Kulcsszavak: polimer, nedvesedés; NMR spektroszkopia,; karakterizalds

Kutatomunkam soran két hasonld kémiai szerkezetl és hasonlo fizikai tulajdonsadgokkal rendelkezd,
térhalositott, poliimid alapu aerogél (PI1 és PI12) nedvesedését vizsgaltam kiillonb6zo NMR technikak
segitségével. A hidratacio vizsgalata mellett a szaraz aerogélek jellemzését is bemutattam, amit
kutatocsoportunk mas tagjai végeztek el.

Az aerogélek karakterizalasa soran FT-IR spektroszkopias mérések segitségével megbizonyosodtunk
az eldallitott anyagok kémiai szerkezetérdl. Pasztazo elektronmikroszkopias felvételeket készitettiink
az aerogélek felszinérdl, illetve N, szorpcids porozimetria segitségével meghataroztuk ezen anyagok
fajlagos feliiletét és porusméret-eloszlasat. Az elvégzett vizsgalatok azt mutattak, hogy ezek szalas
szerkezetli, porusos anyagok.

"H MAS NMR és °C CP-MAS NMR mérések segitségével megéllapitottuk, hogy viz hatdsara a PI1
aerogélt alkotd polimerszalak konformacidja kismértékben megvaltozik. A PI2 aerogél esetén
hasonlé molekuléris valtozasokra utald jelet nem tapasztaltunk. Ezt a kiilonbséget a keresztkotd
anyagok kémiai dsszetételiikben megnyilvanulo eltérések okozzak.

Az NMR relaxometrias vizsgélatok azt bizonyitjdk, hogy a két aerogél hidratacidja kdzott nincs
jelentds kiilonbség. A vizmolekuldk egy kis hényada eldszor a nanoszalakba oldédik. Mar kis
viztartalomnal a vizmolekulék elkezdik beboritani a nanoszalak felszinét. Végiil a fékuszpontokban
nanométeres cseppek jelennek meg.

Az NMR diffuziometrids mérések soran meghataroztuk a porusok kiilonbozd részeiben talalhatd
vizmolekuldk diffazids egylitthatojat. A PI1 aerogél esetén kiilon-kiilon lathatok a nanoszalak
felszinén és a cseppeket alkot6 vizmolekulak diffiizids allandoi. Azonban a P12 aerogél esetén csupan
ezek atlagat tudtuk detektalni.

Végiil NMR krio-porozimetria segitségével meghatdroztuk a nedves aerogélekben taldlhatod
vizcseppek alakjat és méreteloszlasat. A PI1 aerogél porusaiban fellelheté nanocseppek gémbszeri
geometriaval rendelkeznek. Ezzel ellentétben a PI2 aerogélben talalhatd cseppek alakja Kkis
viztartalom esetén hengeres, mig nagyobb viztartalom esetén a gdmbszerti, illetve hasébszerii cseppek
is megjelennek. A vizcseppek méreteloszlasa is azt mutatja, hogy a PI1 aerogél makro-, a P12 aerogél
mezoporusos anyag.

Viz hatdsara a P12 aerogél nem megy keresztiil jelentds morfologia valtozasokon, mig a P11 aerogél
szerkezete kismértékii valtozasokon megy keresztiil, ami a molekularis szerkezet ugyancsak
kismértékli megvaltozasaval 6sszhangban torténik.
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Termikus bontassal eldallitott fémtartalmia nanoszerkezet eziist-koordinacios polimerbdl
kiindulva: A kialakulas vizsgalata in-situ technikakkal

Kulcsszavak: koordindcios polimer,; szerves fémkoordinacios vazszerkezet, termikus bomlas;
katalizator; in-situ vizsgalati technikak

A szerves fémkoordinacids vazszerkezetek haromdimenzids térhaloi potencidlisan felhasznalhatok
katalizatorként, illetve katalizatorok prekurzoraiként (Metal Organic Framework, MOF). A munkdm
soran egy eziisttartalmu koordinaciés polimert (Ag Coordination Polymer, Ag-CP) allitottam el6. Az
AQ-CP kristalyok termikus atalakulasat kovettem inert és reduktiv kornyezetben termikus
modszerekkel és in-situ anyagvizsgald technikdkkal. Termogravimetrias (TG) és differencialis
pasztazo kalorimetrias (DSC) mérésekkel vizsgaltuk az anyag termikus stabilitdsat és az atalakulas
egyes lépéseinek homérsékletét. Megallapitottuk, hogy a bomlas két 1épésben megy végbe, €s bar a
bomlasi 1épések kozotti hdmérséklet-kiilonbség nem, maguk az 4talakulasi hdmérsékletek fiiggenek
az alkalmazott atmoszfératol. Hidrogéntartalmu reduktiv atmoszféraban a bomlas kozel 30°C-Kal
alacsonyabb hémérsékleteken kovetkezik be. Az in-Situ Raman-spektroszkopias és in-situ
rontgendiffrakcidés (XRD) vizsgélatokkal részletesebb képet nyertiink a szerkezet lebomlasarodl,
valamint a kristalyos fazis atalakulasarol. A kiindulasi kristalyok és a termikus bomlas soran kialakult
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Agyagasvany - vegyes fém-oxid kompozitok eléallitasa és feliileti tulajdonsagaik
Kulcsszavak: Fotokatalizis;, Agyagasvany,; Vegyes-oxid, Kompozit; Katalizator

Mai vilagunkban jelentds probléma vizeink szennyezettsége. A vizek tisztitdsa nehéz folyamat,
kiilondsképpen a tisztitasi folyamat soran hatramaradé szerves szennyezOk miatt. Ezek a szennyezok
eltavolitdsa extra 1épéseket kovetel, amire kornyezetbarat megoldast jelenthetnek a természetes
forrdsbol szarmazo agyagéasvany katalizatorok. A halloysit és kaolinit jelentés mennyiségben kertil
felhasznalasra ipari teriileteken, aminek hatterében kedvezd kémiai, illetve fizikai tulajdonséagai
allnak akar fejlesztési alapként valo haszndlatra is. Kutatasom célja, hogy egy korabban elkezdett
munkaban meghatarozott feliiletmodositd fém-oxid arany mellett (10% CuO — 90% ZnO) az
optimalis halloysit-felilletmodositd aranyt meghatdrozzam. Ehhez kiillonb6z6 aranyt halloysit
adagolast alkalmaztam (30% - 40% - 50% - 60%) A felhasznalt anyagrendszer halloysit hordozora
felvitt ZnO/CuO vegyesoxid feliiletmodositd. A vegyesoxid kialakitasa kozvetleniil a halloysit
feliiletén tortént meg csapadékképzéses eljarassal nitrat prekurzor sokbol lugos kdzegben. Munkam
soran kilonbozé 0Osszetételben allitottam el0 katalizatorokat, valamint az elkésziilt mintak
fotokatalitikus aktivitasat kumarin gyokbefogé segitségével emisszids spektrofotométerrel, termikus
stabilitasat termogravimetriaval, a preparatum tisztasadgat, valamint a tervezett vegyesoxidok
kialakuldsat rontgendiffrakcioval és a kompozitok fajlagos feliiletét nitrogén-abszorpcidos (BET)
modszerrel mértem. Kisérletet tettem az optimalis Osszetételli halloysit-vegyesoxid rendszer
meghatdrozasara, ahol a célfliggvény nem csak a nagyobb bontdsi hatékonysag, de a jobb
porusszerkezet, és oxid diszperzitas.
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Réteges kettos hidroxid-alapu multifunkcionalis nanokompozitok fejlesztése
Kulcsszavak: LDH; tannin, papain, antioxidans aktivitas, protedz aktivitas

Antioxidansokat és protedz enzimeket a legkiilonbozdbb ipari szektorok évtizedek ota alkalmaznak,
azonban elOnytelen tulajdonsagaik (pl.: hd-, pH-, fényérzékenység, csekély vizoldhatdsag, fokozott
reaktivitds) korlatozhatjdk felhasznalasukat. A felsorolt hatranyok kikiiszobolésére a molekulak
hordozon vald rogzitése jelenthet megoldast, melyre a réteges szerkezetli, biokompatibilis, és
valtozatos Osszetétellel eldallithatdo réteges kettds hidroxidok (LDH-k) megfeleld jelolteknek
bizonyulnak. Munkdnk sordn tannint (TA) és papaint (PPN) rogzitettink LDH-k feliiletén a
molekuldk stabilizaldsa ¢és egy kombinalt hatdsu, antioxidans és protedz aktivitassal rendelkezd
nanokompozit eldallitasa érdekében. A két biomolekula immobilizacidja céljabol Mg/Al LDH-t
allitottunk el6 egyiittes lecsapassal, a termék szerkezeti tulajdonsagait porrontgen diffraktometrias
mérésekkel hataroztuk meg. Ezt kovetden elektroforetikus- és dinamikus fényszoras mérésekkel
vizsgaltuk a részecskék toltését és hidrodinamikai sugarat valtozé TA- €s PPN-koncentraciok mellett.
A pozitiv tobblettoltéstt LDH-részecskék feliiletén eldszor a TA-t rdgzitettiik, majd az igy attoltott,
negativ toltésti felilleten immobilizaltuk a PPN-t elektrosztatikus kolcsonhatasok révén. A (-
potencidlok és a hidrodinamikai sugdr valtozasabol szamithatd stabilitdsi ardnyok alapjan
meghataroztuk a kolloidstabilitas szempontjabol idedlis TA- és PPN-dozist, mely 200 mg/g volt
mindkét esetben. Az immobilizacio sikerességének igazoldsara UV-Vis és Raman-spektroszkopids
méréseket alkalmaztunk. Az eléallitott LDH-r6l és LDH/TA/PPN nanokompozitrol transzmisszids
elektronmikroszkoppal készitettiink felvételeket, melyek segitségével vizsgaltuk a két rendszer
morfologiai tulajdonsagait. Az antioxidans és hidrolitikus aktivitaist DPPH- és proteaz-teszttel
vizsgaltuk, melyet megismételtiink az 50°C-on hdkezelt mintdkkal is, illetve 6sszehasonlitottuk az
oldatbeli és az immobilizalt rendszerekkel kapott adatokat. Eredményeink hozzajarulhatnak kett6s
hatast antioxidans-proteaz rendszerek fejlesztéséhez, melyek a kozmetikai- és élelmiszeripar egyes
terliletein nagy érdeklddésre tarthatnak szamot.
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Mukoadhézio jellemzése hidrogél felszinen huzo és nyiro6 igénybevétel alkalmazasaval
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Mukoadheziv, azaz nyalkahartyara tapad6 tablettdkkal ¢és tapaszokkal a hagyomanyos
gyogyszerformdkhoz képest a hatéanyag jelentésen nagyobb biohasznosulasa érhetd el, emellett
betegbarat moédon megvaldsithatd helyi és szisztémdas gyogyszeradagolds is. A mukoadhézio
folyamata azonban Osszetett, és megértése, igy szabdlyozasi Iehetdségei is hianyosak.
Az ex-vivo mukoadhézids teszteket allati nyalkahartyakon végzik, melyek kiértékelése nehézkes a
mintak természetes diverzitasa miatt. Ezen természetes nyalkahartyak viszkoelasztikus és tapadasi
tulajdonsdgai azonban magas viztartalmu, reprodukalhat6 szerkezeti hidrogélekkel a szakirodalmi
el6zmények alapjan jol modellezheték lehetnek. Igy az ezen hidrogéleken végzett mérések jelentésen
hozzajarulhatnak a mukoadhézid részfolyamatainak megértéséhez. Ezen a teriileten jelenleg
elsdsorban nagy ateresztOképességii, huzasi igénybevételre épiild tapadasi teszteket alkalmaznak,
melyek fizioldgias relevancidja korlatozott. Az eddig kevéssé alkalmazott nyirasi tesztek jobb
modelljei lehetnek a szervezetben lejatszodo terheléseknek, és a rotacios, illetve oszcillacios nyirasi
mérések fontos kiegészitdi lehetnek a hagyomanyos tapadasi mérések eredményeinek.
A Lagy Anyagok Kutatdcsoport mesterséges poli(vinil-alkohol) (PVA) és mucin-PVA nyalkahartya-
analog hidrogéleket fejlesztett ki a mukoadhézid reprodukalhaté modellezésére. Sajat kutatomunkam
Iényegi része ezen hidrogélek viszkoelasztikus tulajdonsagainak jellemzése, a gélek feliiletén szilard
polimer tablettdk tapaddsanak jellemzése, valamint a tapadast befolyasolo tényezdk felderitése volt,
tobbféle tipusi mechanikai igénybevétel alkalmazasaval. A készitett PVA ¢és mucin-PVA
nyalkahartya-analégokon tablettazasi segédanyagként elterjedten alkalmazott polimerekbdl
(poliakrilsav, hidroxipropil-metilcelluloz, kitozan) eléallitott tablettakkal jellemeztem az adhéziot;
htzasra épiilé tapadasi teszteket, valamint 10j, altalam fejlesztett nyirasi modszereket (rotacids és
oszcillacios) is alkalmaztam. Az eredményeket 0sszehasonlitva komplex kovetkeztetéseket tudtam
levonni a mukoadhézié 0sszetett folyamataval kapcsolatban.

Az EKOP-24-2-BME-120 szamu és a TKP-9-8/PALY-2021 szamu projektek a Kulturalis és
Innovacids Minisztérium Nemzeti Kutatéasi Fejlesztési és Innovacids Alapbol nyujtott tamogatasaval,
a 2024-2.1.1-Egyetemi Kutatéi Osztondij Program palydzati program és a TKP2021-EGA palyazati
program finanszirozasaban valosult meg.
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Boroszilikat-alginat kompozit aero- és xerogélek eléallitasa és felhasznalasa
gyogyszerhordozoként

Kulcsszavak: aerogél; xerogél; nikotinsav, gyogyszerhordozo, hatéanyag-leadas

Az aerogélek a vilag legkisebb slirliségii szilard anyagai, amik nyitott és Osszefiiggd mezoporusos
szerkezettel rendelkeznek. 2022-ben az IUPAC altal kozzétett ,,Top Ten Emerging Technologies in
Chemistry” listajan bekeriiltek a 10 legigéretesebb feltorekvd kémiai technologia kozé. Ennek oka,
hogy szamos felhasznalasi teriileten innovativ megoldast kinal az alkalmazéasuk. Ezek koz¢ tartoznak
az tirkutatas, épitdipar, és az orvosbiologiai alkalmazasi teriiletek. [ 1] Kutatdmunkank soran sikeresen
szintetizaltunk boroszilikat-alginat kompozit géleket, amikbdl kiilonb6z6 szaritdsi modszerekkel
xerogéleket és aerogéleket allitottunk eld. Ezekbe a mintakba kiilonb6z6 impregnalasi stratégiakkal
sikeresen vittiink be nikotinsav modellhatéanyagot. Vizsgéltuk a szilard gélek kémiai Osszetételét
infravoros spektroszkopiaval (IR), a morfologidjukat pasztazo elektronmikroszkoppal (SEM) és N2
adszorpcids-deszorpcids porozimetriaval, tovabba XRD mérések segitségével kristalyossagukrol is
informéciot szereztiink. Megallapitottuk, hogy a kiillonb6z6 formulalasi technologidkkal mas-mas
eredmény érheté el az aero-/xerogélek gyogyszerhordozo-rendszerekként vald alkalmazasaban.
Aerogél esetében a hatéoanyag amorf formaban impregnalhatd, ami a nagyméretli porusokkal
kiegésziilve gyors és nagy hatékonysagu leadast eredményez, amely vizben rosszul old6do
hatdanyagok esetén kedvezo lehet. Az acetonbdl szaritott xerogélekbdl elnyujtottabb és gatoltabb a
leadés. Elénye, hogy a gélben nincsenek visszamaradt szennyezdk az acetonnal végzett oldoszercsere
miatt. Az anyalugbol szaritott xerogélben értiik el a legnagyobb hatéanyagdozist, illetve a kristalyos
hatéanyagforma ¢és a xerogél tomorebb szerkezete az elnyujtott leadast segiti. Hatranya ennek a
modszernek az, hogy anyalugbol visszamaradt szennyezoket tartalmazhat a minta.

[1] Gomollon-Bel, F., IUPAC Top Ten Emerging Technologies in Chemistry 2022: Discover the
innovations that will transform energy, health, and materials science, to tackle the most urgent societal
challenges and catalyse sustainable development. Chemistry International, 2022. 44(4): p. 4-13.
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Szelektiv szol-gél enzimrogzitési eljarasok fejlesztése magneses nanorészecskékre

Kulcsszavak: Biokatalizis, enzimrogzités

TDK munkam célja egy olyan eljaras kifejlesztése, mellyel transzamindz enzimek gyors és szelektiv
rogzitése valosithaté meg. Ezt magneses nanorészecskén (MNP-n) kivantam megvalositani, aminek
feliilete szelektivitasért felelds fémionokat tartalmaz. A rdgzitési folyamat elsé felében a
hisztidinjeldlt transzaminaz komplexet képez az atmenetifémionnal, mely etilén-diamin-tetraecetsav-
dianhidriddel kapcsolodik az MNP feliilletéhez. A célenzim tisztitdsa nem szilikséges a
komplexképzési folyamathoz, a rogzités kozvetleniil a fermentacids kdzegbdl megvaldsithato. Ezt
kovetden az MNP ¢és a rogzitett enzim koré szol-gél matrixot alakitottam ki utdlagos stabilizalés
céljabol. Ez azért sziikséges, mert az enzim konnyedén kiszorulhat a komplexbdl a felhasznalas soran.
A matrix kialakitdsdhoz optimalizaltam a prekurzor komponensek mennyiségét és aranyat. igy a
térhalo szerkezete lehetdséget ad arra, hogy a szubsztrat és a termék konnyen atjusson rajta, viszont
az enzim ne szivarogjon. A rogzitési folyamatot Vibrio fluvialis (S)-szelektiv transzaminaz enzimmel
végeztem el. Az elkésziilt biokatalizatorokat alfa-metilbenzilamin atalakitdsaban vizsgaltam,
amelybdl keletkez6 acetofenon spektrofotométerrel UV-ban jol detektalhatd. A reakcioban szol-gél
matrixba zart és utdlagos stabilizalas nélkiili katalizatorok aktivitasat is vizsgaltam.
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Dihidropirimidin — dehidrogenaz enzim radioizotépos aktivitas mérésének fejlesztése
kemoterapiaban részesiilo daganatos betegeknél prognosztikai célbol

Kulcsszavak: Kemoterdpia, Daganatok; Dihidropirimidin-dehidrogendz

A malignus, azaz a rosszindulati daganatok kialakuldsdhoz a normalis sejtosztodas €s a sejtpusztulas
kozotti bonyolult, szabalyozott egyensuly felborulasa vezet, amely talzott osztdédast eredményez [1].
Szamos modszer elérhetd daganatos betegségek kezelésére, mint a sebészeti beavatkozasok,
sugarkezelés, célzott immunterapidk vagy a gyogyszeres kezelések, azaz a kemoterapidk [1,2]. Az 5-
fluoruracil (5-FU) az egyik legszélesebb korben alkalmazott kemoterapias gyogyszer. Ezek a
gyogyszerek citotoxikus és citosztatikus tulajdonsaggal rendelkeznek, tehat sejthalalt idéznek eld
vagy gatoljak a sejtek szaporodasat. Emiatt nagyon fontos, hogy a szervezet le tudja bontani és ki
tudja iriteni, felhalmozdodasuk ugyanis karos a teljes szervezetre, hiszen az egészséges sejtekre is
kifejtik hatasukat. A dihidripirimidin — dehidrogendaz (DPD) enzim a fluorpirimidin alapu
gyogyszerek, mint az 5-FU els0 és sebességmeghataroz6 lebonto 1épését katalizald enzime. Ennek az
enzimnek a csokkent vagy hianyz6 aktivitasat nevezziik DPD deficiencidanak, amely egy recessziven
oroklodé anyagcesere rendellenesség. A DPD diszfunkcioval rendelkezd betegek, akik igy nem
képesek az 5-FU megfeleld6 mértékii lebontdsara, fokozottan érzékenyek a kezelés karos
mellékhatasaira €s stlyos toxicitast is elszenvedhetnek, ezért ajanlott a kezelés elott az DPD
deficiencia vizsgalata. Magyarorszagon egyediil az Orszagos Onkoldgia Intézet Biokémia Osztalya
végez ilyen jellegli sziirést a DPD enzimaktivitds radioizotopos mérésével. Célunk a jelenleg
alkalmazott modszer érzékenységének, megbizhatdsdganak és reprodukalhatosaganak a fejlesztése a
patolégias tartomanyban, azaz amikor csokkentett DPD aktivitasrdl beszéliink. Az alacsony,
patologias tartomanyban kiilondsen fontos a megbizhatd mérés, mivel ekkor egyéb, nem
fluoropirimidin alapu terapidk alkalmazasara van sziikség a mellékhatasok elkeriilése végett. Az
enzimaktivitis meghatdrozisa a betegtdl szarmazé limfocitdkbol torténik, amihez egy *C jelzett
radiofarmakont adunk és az enzimreakciot majd forditott fazisi HPLC elvalasztast kdvetéen egy
szcintillaciés detektor segitségével monitorozzuk az aktiv izotoppal jelzett metabolitokat.
A munka sordn a vérbol torténd limfocita szepardlds, az enzimreakci6 ¢és az alkalmazott
kromatografias modszer legfontosabb paramétereit vizsgaljuk meg.

[1] Polgar Csaba — Onkologia és Sugarterapia, Semmelweis Kiadd, Budapest 3-4., 68-75 (2018)
[2] Tulassay Zsolt, Matolcsy Andras — Az Onkoldgia tankonyve, Semmelweis Kiad6 3-5 (2011)
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Hydrogen sulfide mediated deCoAlation of CoAlated Peroxiredoxin 6

Kulcsszavak: redox biologia, peroxidaz, koenzim A; perszulfidacio, oxidativ stressz

In recent years, studying the biological role of hydrogen sulfide (H,S) has become a major field within
redox biology. H,S may exert its biological effect through protein persulfidation (Protein-SSH) which
is the covalent modification of the oxidized thiol derivatives of cysteine-containing proteins. The
oxidative post-translational modifications (oxPTMs) of redox-active thiol proteins, such as protein-
persulfidation, may alter their reactivity and/or functionality. Another important oxPTM is protein
CoAlation, which means a disulfide bond formation between a coenzyme A (CoA) molecule and the
thiol group of a cysteine-containing protein (Protein-S-S-CoA). It seems to be a reversible, regulatory
cysteine side chain-specific and oxidative stress-induced process. Among the cysteine-containing
proteins, there is an important enzyme family, namely peroxiredoxins (Prdxs) which are often called
the redox sentinels of the cell. They rapidly react with hydrogen peroxide (H,O,) thus preventing the
accumulation of oxidative compounds. Prdxs together with other endogenous reducing agents are key
defense factors against oxidative stress. Prdx persulfidation may provide protection against oxidative-
stress-induced irreversible Prdx overoxidation and inhibition.

The goal of our collaborative project is to investigate the molecular mechanism and biochemical
significance of the CoAlation of peroxiredoxin 6 (Prdx6-SH), a member of the Prdx enzyme family
and to explore the potential role of H,S in the reverse process, namely the deCoAlation of Prdx6-S-
S-CoA. This can serve as an alternative catalytic cycle for Prdx6, potentially preserving its
antioxidant activity after oxidative processes. As a 1-Cys Prdx, Prdx6 is unable to form homodimers,
unlike 2-Cys Prdxs. Instead, it relies on forming heterodimers with other endogenous thiol-containing
compounds to maintain its activity. Within the proposed model, after H,0O,-induced Prdx6 oxidation,
Prdx6-SOH reacts with a CoA molecule, forming a disulfide bond (Prdx6-S-S-CoA). Subsequent
reducing reactions with H,S (deCoAlation) may yield both the thiol and the persulfide forms of Prdx6
(Prdx6-SH or Prdx6-SSH, respectively). My research focuses on the potential Prdx6 persulfidation
reaction in the redox cycle of Prdx6 through the deCoAlation of Prdx6-S-SCoA. My thesis
successfully established that upon the reactions of Prdx6-S-SCoA with H,S, the primary deCoAlation
product is Prdx6-SSH, which may protect Prdx6 from overoxidation.
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Az onkogén KRas fehérjék kolcsonhatasainak vizsgalata
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interferometria

A human daganatos megbetegedések jelentds hanyadat a Ras gén funkciovesztéssel jaré mutécioi
okozzak. A Ras fehérjecsalad tagjai, koztiik a KRas fehérjék, GTPaz aktivitasuk révén szabalyozzak
a jelatviteli utvonalakat. Miikddéstiket segitik a GAP (GTPase activating protein) fehérjék, melyek
nagyseégrendekkel képesek megnovelni a GTP GDP-vé torténd hidrolizisét. A KRas fehérjék aktiv
centrumaban tortént mutacid esetén azonban a KRas-GAP kozti kdlesonhatas legyengiil, ami gatolja
a sejtfolyamatok megfeleld miikodését, igy az kontrollalatlan sejtosztodashoz ¢€s daganatos
megbetegedések kialakulasahoz vezet. A kozelmultban felfedezték, hogy az RGS3 fehérje képes a
mutans KRas fehérjékhez is kotddni €s a GAP-nal nagyobb mértékben aktivalni azokat, azonban
fiziologias miikodést ez sem képes visszadllitani.

A KRas jelatvitel helyreallitdisara mar tobb megkozelitéssel is torekednek, az inaktiv GDP-kotott
allapotot rogzito kismolekulas terapiat mar alkalmazzak is az orvosi gyakorlatban. Azonban a kezdeti
tapasztalatok azt mutatjak, hogy ezen kezelés hatasara viszonylag gyorsan rezisztencia alakul ki a
daganatokban. Ezért a KRas mutacidét hordozo sejtek miikddésének helyreéllitdsahoz tovabbi
kutatasok és 1j megkozelitések sziikségesek. A KRas mutansok és a GAP, illetve RGS3 fehérjék
kolcsonhatasanak vizsgalataval 0j hatdsmechanizmusi KRas jelatvitelt szabalyozo molekulak
fejleszthetdk. Kutatdsom soran ezeket a kdlcsonhatasokat vizsgaltam.

Kulcsfontossagu szerepe ellenére a KRas GAP katalizalta hidrolizisének mechanizmusa még jelenleg
sem tisztazott. Egy kollaboracio keretén beliil munkatdrsaim in silico QM/MM szimulaciokkal
felallitottak egy modellt, amelynek segitségével szisztematikusan olyan GAP mutansokat terveztek,
amik képesek voltak aktivalni a leggyakrabban el6forduld6 KRas mutansokat (G12C és G12D). Annak
érdekében, hogy ezt a modellt a gyakorlatban is prébara tegyem bakteridlis expresszidval
eléallitottam a KRas G12D fehérjét, illetve a szimulacidval kapott legigéretesebb GAP variansokat
(L902E, 1L.902Q, R903A ¢s R903Q). A segédfehérjek hidrolaz aktivitasra gyakorolt hatasat MESG-
PNP enzimaktivitdsmérd esszé segitségével kovettem nyomon. Emellett kolcsonhatasukat bioréteg
interferometrias modszer segitségével vizsgaltam. Kutatasom részét képezte az RGS3, GAP-jellegli
fehérje KRas G12D-re gyakorolt hatdsanak vizsgalata. Az enzimaktivitdismérést szintén bioréteg
interferometrias modszerrel végeztem. Kisérletet tettem tovabba a KRas-RGS3 fehérje komplex
kristalyositasara.
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A Hsf-1 transzkripcios faktor és az ER-stressz kapcsolatanak vizsgalata emlés sejvonalakban

Kulcsszavak: UPR; HSF1; HEK293; endoplazmatikus retikulum

A sejtekben lejatszodd onvédelmi mechanizmusok napjainkban egyre szélesebb korben vizsgalt
felismeréséhez vezethet ezeknek a mechanizmusoknak az alapos feltérképezése, amelyekre jelenleg
vagy nem rendelkezilink hatékony gydgymoddal, vagy kivdnatos lenne a jelenleg hasznalt modszer
kivaltasa. Jelen munkdnkban humén sejtek stresszhatasra adott valaszreakcioit igyeksziink
alaposabban feltérképezni.

Megfigyelték, hogy kiillonbozd stresszhatdsokra a sejtekben megnd a hibas térszerkezetii fehérjék
mennyisége, mely akar a sejt elpusztulasdhoz is vezethet. Ebben a folyamatban fontos szerephez jut
a sejtek endoplazmas retikulma, hiszen itt zajlik a fehérjék érése. A HSF1 (hésokk-faktor 1, heat-
stress factor 1) napjaink egyik igen intenziven kutatott transzkripcids mester-regulatora, mely részt
vesz a sejtplazmabol induld hésokk véalaszban. Témam ennek a kapcsolatnak az 0j szemszogbdl
torténd vizsgalataval foglalkozik. Szeretnénk felderiteni, hogy a HSF1 — jol ismert funkcidin tal —
vajon szerepet jatszik-e az endoplazmas retikulumbol kiindulé UPR (unfolded protein response, hibas
térszerkezetli fehérje valasz) szabalyozasdban. Kutatdsaink soran hdrom marker gén mRNS
transzkripcidjan keresztiil vizsgaljuk az UPR vaélaszt: Hsp-4 human ortolog binding immunoglobulin
protein (BiP), C/EBP homolog protein (CHOP) és a hasitott X-box kot6 fehérje-1 (spliced XBP1)
expresziojat mérjiik. Kooperacios partneriink kutatocsoportjaban bizonyos UPR-komponensek
aktivacidjanak HSF1-fliggését mutattak ki Ceanorhabditis elegans fonalféreg modellben. Célul tiiztiikk
ki a kérdés vizsgalatat human eredetii sejttenyészetekben (HT1080, HEK293).

A projekt sordn igazoltuk, hogy valdban beindul az irodalomban mar jegyzett HSF1-fiiggd hdsokk
valasz az altalunk vizsgalt human sejtvonalakban (HEK-293T és HT-1080 ). Megfigyeltiik, hogy
hdsokkot kdvetden az XBP1s szintje a HT-1080 esetében jelentdsen megndtt, aktivalodik az UPR,
IRE1 fliggd Gtvonala. Amikor gatoltuk a HSF1 aktivitasat, az XBP1s expresszio jelentdsen csokkent,
ami egy eddig a szakirodalomban nem publikalt jelenség: az XBP1 mRNS hasitasa is HSF1 fiiggo,
vagyis kapcsolat all fent az ER stressz valasz (UPRER) és a citoszolikus hésokk valasz mester
regulatora, a HSF1 transzkripcios faktor kozott. Ezen feltételezésiinket sikeriilt megfigyelniink a
HEK-293T sejtvonalban is. Eredményeink hozzajarulhatnak a HSF1 regulator-funkciojanak jobb
megértéséhez.
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Nuklearis Faktor I fehérje DNS koté doménjének elallitasa és kolcsonhatasa DNS-sel

Kulcsszavak: Nukledris Faktor I; DNS-koté domén; I-block kisérlet

A génterapidban a mesterséges nukledzok igéretes eszkzok lehetnek. Azonban fontos tudni, hogy a
ma ismert mesterséges nukledzoknak citotoxikus hatasuk is van. A gydgyaszatban vald
alkalmazashoz elengedhetetlen, hogy a nukledz specifikusan végezze a hasitast, azaz tovabbi
optimalizalas sziikséges. Ezért egy specifikus fehérje, a Nuklearis Faktor I DNS-k6té doménjének
eloallitasat és vizsgalatat tiiztiik ki célul.

A Nuklearis Faktor I a helyspecifikus DNS-kot6 fehérjék csalddjaba tartozik, és szerepet jatszik mind
az emldsoknél a transzkripcidban, mind az adenovirus replikaciojaban. Ez egy 47 kilodalton (kDa)
nagysagu fehérje, amit nem fert6zott human eredetli, in. HeLa sejtek nuklearis kivonataibdl
tisztitottak és izolaltak.

A Nukleéris Faktor I DNS-koté doménjének a DNS koto sajatsagait a munkam soran kétféleképpen
tanulmanyoztam. Az egyik a kozvetlen modszer, amikor a fehérjét eldallitjuk, kitisztitjuk €s ennek a
kolcsonhatasat vizsgaljuk meg. A masik egy szenzoron keresztiil torténd vizsgalat, az I-block kisérlet.
Ezt tovabbvittem €s mikrolemez olvasdval (Plate Reader) is megvizsgaltam.
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Extracellularis vezikulak glikomikai karakterizalasa
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Az extracellularis vezikulak (EV-k) lipidekkel hatarolt részecskék, melyek kulcsfontossagli szerepet
jatszanak az intercellularis kommunikaciéban. A valtozatos biomolekuldkat tartalmazé kisméretii
extracellularis vezikulak (SEV-K) az EV-k egy alcsoportja, melyek kardinalis szerepet toltenek be a
rak kialakulasa soran, emiatt vizsgalatuk rendkiviil fontos.

Munkdm célja az A549 tiid6 adenokarcindma sejtvonalbol, valamint a BEAS-2B nem tumoros
sejtvonalbdl izolalt sEV fehérjék glikozilacids poszt-transzlacids moddosulasainak karakterizalasa
volt. A kétféle sejtvonal SEV-inek izolalasahoz 72 éra tenyésztést, valamint centrifugalasi és szlirési
1épést kovetden mini méretkizarasos kromatografiat végeztem sajat készitésli oszlopokon. A sEV-
kben gazdag frakciokat betoményitettem, oldoszercserét végeztem, majd fagyasztasi-olvasztasi
ciklusokkal tartam fel a sEV-ket. A 6-6 parhuzamosban izolalt vezikulakbol a feltarast kovetéen a
mintakat tripszinnel, illetve kondroitindz ABC-vel emésztettem meg. A triptikus emésztménybdl az
N-glikopeptideket acetonos kicsapas segitségével dusitottam. Tisztitds utan nanoUHPLC-MS(MS)-
sel analizaltam a mintak N-glikopeptid és CS diszacharid 6sszetevait.

A proteomikai vizsgéalatok megerdsitették a nagy tisztasagh EV-k jelenlétét, amelyek alapvetd
referenciaként szolgaltak a vezikuldk késobbi glikomikai elemzéseihez. A CS diszacharidok és az N-
glikoproteomikai eredmények alapjan mind a fékomponens-analizis, mind a hierarchikus
klaszterezés alapjan egyértelmiien elkiiloniilt a két mintacsoport. Az N-glikoproteomikai analizis
soran az A549-hez tartozd mintdknal 220 db N-glikopeptidet sikeriilt azonositani 60 db N-
glikoproteinbdl, a BEAS-2B-hez tartozé mintaknal pedig 244 db N-glikopeptidet sikeriilt azonositani
62 db N-glikoproteinb6l. Az azonositott N-glikopeptidek tobbsége komplex tipust volt. Mindkét
csoportban jelen voltak olyan glikozilalt marker fehérjék, mint pl. a tromboszpondin-1, ill. a galektin-
3 koté fehérje, ezenkiviil sok proteoglikan vazfehérje N-glikozilacidja is jellemezheté volt. A
statisztikai elemzések soran szignifikans valtozasok voltak kimutathatok a két mintacsoport kozott a
CS diszacharidok 6sszmennyiségei, az egyszeresen szulfatalt CS diszacharidok relativ mennyiségei,
valamint a 6S/4S ardnyok kozott. Eredményeim egyértelmiien raviladgitanak a kétféle sejtvonal
kozotti biokémiai kiilonbségekre, amelyek a késébbiekben kulcsfontossagtiak lehetnek akar 1;j
gyogyszeres tamadaspontok felfedezésében.
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Az NDST3 heparan szulfat bioszintézis enzim N-szulfotranszferaz doménjének eloallitasa és
biokémiai vizsgalata
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A heparén szulfatok (HS) linearis sejtfelszini poliszacharidok, melyek fontos szereppel birnak szamos
bioldgiai folyamatban, beleértve a sejtek kozotti kommunikaciot, sejtfelszini jelatvitelt, kotdszoveti
matrix stabilitdst, valamint patogén-gazdasejt kolcsonhatdsokat. A HS lanc molekuldris
kolesonhatasait dontéen befolyasolja negativ toltésmintdzata, melyet gliikuronsav/iduronsav
egységein tul valtozatos szulfat modositasai hataroznak meg. A szulfatacid kialakitasat a HS lanc
polimerizacidjat kdvetden a bifunkcidos N-dezacetilaz/N-szulfotranszferaz (NDST) enzimek kezdik
meg, a glikézamin egységek N-dezacetilacidja és szulfatacioja révén. Ezen moddositdsok azonban
nem egységesek a HS lanc mentén, emiatt a négy humdn NDST izoenzim (NDST1-4) eltérd
gliikozamin mintazatokat alakit ki. Mivel az NDST enzimatikus modositasok templatként szolgalnak
a tovabbi HS szulfaticiot és epimerizaciot katalizald enzimek szamdra, az NDST izoenzimek
miuikddése alapvetden hatarozza meg az érett HS szerkezetét és kolcsonhatasait. Az idegszovetekben
kifejez6d6 NDST3 a tobbi NDST izoenzimhez képest kisebb szulfotranszferaz aktivitassal
rendelkezik, ennek molekularis hattere az NDST3 részletes enzimatikus jellemzése hijan azonban
jelenleg nem tisztazott.

Kutatomunkam célja az NDST3 enzim egyedi szulfotranszferaz aktivitdsanak jellemzése volt. Ehhez
irodalmi és fehérjemérndkségi megfontoldsok alapjan kialakitottam egy olyan mddszer folyamatot,
mely révén hdéstabil és enzimatikusan aktiv NDST szulfotranszferaz domén fehérje konstrukciokat
tudtam rekombinansan termelni E. coli expresszios rendszerben. A sikeres fehérjetermeléshez
megvizsgaltam az alkalmazott fehérje domén hatarokat, azonositottam a fehérje termelést és tisztitast
legjobban eldsegitd fuzids fehérje konstrukciot, valamint optimalizaltam a fehérje eldallitas
folyamatat. A modszerrel eléallitottam az NDST3 és az NDST1 szulfotranszferaz fehérjéket, és egy
fluorimetrias csatolt enzim essz¢ alkalmazasaval jellemeztem az NDST3 izoenzim NDST1-nél kisebb
szulfotranszferaz enzimatikus aktivitasat.

Osszességében a fehérjetermelés és enzimaktivitds modszerek optimalizalasa révén munkam egy
kisérletes rendszert alapoz meg az NDST1-4 enzimek szulfotranszferaz aktivitdsdnak dsszehasonlitd
jellemzésére, mely hozzéasegithet ezen izoenzimek eltérd miikodésének ¢és HS bioszintézisben
betoltott szerepének értelmezéséhez.
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A dUTPaz fehérje-kolcsonhato partnereinek azonositasa és szerepének vizsgalata egér embrio
modellben

Kulcsszavak: dUTPaz, sejtosztodas, embriondlis fejlédés, colP-MS,; immuncitokémia

A DNS stabilitasa kritikus fontossagi a genomi integritds megoOrzése €s a sejtek normalis
miikodésének szempontjabol. Ennek érdekében a sejtekben szamos mechanizmus miikddik, melyek
koziil a dUTP4z enzim fontos szerepet jatszik a preventiv hibajavitasban. Az enzim a dUTP
hidrolizisét katalizalja, ezaltal megelézi az uracil timin helyetti hibas beépiilését a DNS-be, valamint
biztositja a sejtek szdmara a dTTP nukleotid de novo bioszintéziséhez sziikséges dUMP prekurzort.

Csoportunk azonban kordbban ramutatott, hogy a régota ismert funkciojan tul az enzim a sejtosztodas
¢s az embrionalis fejlddés kritikus folyamataiban is részt vehet. Kutatasaim célja ezen folyamatok
részletes tanulmanyozasa volt az egér korai embriondlis fejléddés soran. Ehhez immunfluoreszcens
festés segitségével vizsgaltam a dUTPaz enzim lokalizaciojat 3,5, 4,5 és 6,5 napos blasztociszta
allapoti egér embridokban. Eredményeim alapjan a dUTPaz citoplazmas ¢€s sejtmagi eloszlasa az
embriok fejlodési koratol fliggden valtozott, amelynek magyarazata lehet a kiilonb6z6 embrionalis
sejttipusok eltérd mitotikus aktivitasa.

Ezenkiviil a dUTP4z enzim és az tubulin kozott egyértelmii kolokalizaciét mutattam ki egyrészt a
korai stadiumu blasztocisztdk osztodd sejtjeiben a mitotikus €s a centralis orson, masrészt a késoi
stidiumu embriok trofektodermajaban a mikrotubuldris héalézaton. Eredményeim alapjan
valoszintsithetd, hogy a dUTPaz kdlcsonhat a folyamatosan alakulé mikrotubularis haldzattal, amely
tovabbi kisérletek elvégzését indokolta. Ennek érdekében ko-immunprecipitacidval kapcsolt LC-
MS/MS eljaras segitségével azonositottam a human dUTPaz enzim potencialis kolcsonhato partnerei
koziil az a- és B-tubulint, valamint a TRiC komplex tobb alegységét is.

Eredményeim arra utalnak, hogy a dUTPaz enzim talmutat az eddig ismert preventiv szerepén, €s
kolesonhatasba 1ép a mikrotubulusokkal a sejtosztodas és a sejtdifferencidlodas azon szakaszaiban,
ahol a sejtek aktiv citoszkeletalis atrendezddést végeznek. A dUTPaz enzim €16 szervezetekben
betoltott szerepének pontos megismerése €s ennek megfeleld sikeres gatlasa igéretes terapias célpont
lehet daganatos megbetegedések kezelésében.
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Pirofoszfat sok, mint lehetséges meszesedést megelozo gyogyszerek in vivo tesztelése

Kulcsszavak: meszesedés, in vivo vizsgalat, pirofoszfat, ordlis alkalmazas, dozismeghatdarozas

A lagyszoveti meszesedés tarsadalmunk jelentds részét érintd egészségiigyi probléma. A kalcifikacio
egy fiziologiai folyamat, amely kulcsfontossagt a csont - és fogképzddés soran, azonban a lagy
szoveteket érintd ektopids meszesedés egy patologias folyamat. Az ektdopids meszesedés
leggyakrabban a boron, vesékben, iziiletekben, valamint a kardiovaszkularis szovetekben jelentkezik.
Kialakulhat 6regedéskor, cukorbetegség esetén, illetve egyes genetikai betegségek kovetkeztében.
Utobbiak, mint modellbetegségek lehetéséget nyujtanak a jelenség vizsgalatara. A kalcifikacio
természetes gatloszere a pirofoszfat (PPi), amelynek szintje szamos meszesedési tiinetekkel jaro
betegségben csokken. Kutatdcsoportunk az utdbbi években kiilonbozo pirofoszfat sok felszivodasat
¢s funkcionalis hatasat vizsgalta egy meszesedési betegség egér modelljében.

Dolgozatomban négyféle PPi s6 farmakokinetikai sajatossagait €s az Abcc6-/-, meszesedési tiineteket
mutatd egér modellen végzett in vivo funkcionalis teszteket mutatok be, amelyek sordn jobban
megismertiik a PPi sok tulajdonsdgait, valamint eredményeink elésegithetik human klinikai
vizsgalatok és terapids kezelések inditasat is.
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Kemoterapias szerekkel indukalt mutagenezis kimutatasa 3D-PCR-rel

Kulcsszavak: mutacio; kemoterapias szer; DNS; PCR; elektroforézis

Munkédm soran kezeletlen ¢és timidilat szintdzt gatld kemoterapids szerekkel (SFAUR) kezelt
vastagbélrak sejtvonalakbol izolalt genomi DNS-mintakkal dolgoztam. Célom egy, az S5FdUR
hatdsara megjelend C->T atmenetek detektaldsara alkalmas PCR alapu modszer beallitdsa volt,
kihasznalva, hogy ez a valtozas csokkenti a DNS-szakasz denaturacidos homérsékletét (AT kozott
kevesebb H-hid). Ezt az in. 3D-PCR-rel probaltam elérni, amely gradiens hémérsékleti intervallumot
létrehozva, a denaturacids 1épésben mas-mas homérsékletre melegiti az egyes mintakat, lesz ahol
nem, illetve ahol feljon a termék, a C->T atmenetet elszenvedd mutans szakaszok jelenlétének
mértékétol fliggden. A genomszekvenaldsi adatok alapjan kivalasztott harom pozitiv €s négy negativ
szakaszra primereket terveztiink, ezek specifitdsat PCR-rel és gélelektroforézissel ellendriztem. A
megfeleld specificitdsuakkal nagyobb méretben megismételtem a miiveletet, majd a termékeket
gélbdl izolaltam. A tisztitott kezeletlen termékeket templatként haszndlva minden szakaszra
meghataroztam a limitdld denaturaciés homérséklet tartomanyat. Ezt a kezelt mintakkal is
elvégeztem, és az elektroforézis képek alapjan meghatdroztam a limitalé hémérséklet eltolodasat a
kezeletlenekéhez viszonyitva. Ez a kiillonbség nem volt szignifikans, feltehetden a sokszoros higitasi
kvantitativ PCR-re (qQPCR) adaptéltuk. Ez €16 képet ad a termék koncentraciordl egy, a termék
szerkezetébe interkalalddo és fényt emittalo festékanyag segitségével. Kezelt és kezeletlen mintakbol
egy negativ és egy pozitiv DNS-szakaszt vizsgaltunk meg, amelyeket a primerek hatékonysaganak
és specifitasanak ellendrzése alapjan valasztottunk ki. Igy pontosabb képet kaptunk a PCR termék
keletkezésének mértékérdl, és a megengedd homérsékleten mért reakcidval korrigalni tudtuk a
higitasi pontatlansagot. A legigéretesebb mintakkal a qPCR-t a megengedd és a numerikusan
meghatarozott restrikcios hémérsékleten megismételtilk. A megengedd homérséklethez képest a
restrikcios homérsékleten az SFAUR kezelt mintdk termékei hamarabb jottek fel. Hogy
bebizonyitsam, hogy ennek a C->T atmenet az oka, gélelektroforézisnek vetettem ala a mintakat. A
restrikcios homérsékleten reagalt mintdk nem voltak specifikusak, de a fétermékek azonos
hosszusaguak voltak a megengedd hdmérsékleti termékekkel. Ezzel, ha nem is teljes bizonyossaggal,
de sikeriilt kimutatni az SFdUR hatésat, a C->T pontmutaciot.
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Genomi uracilmintazatok jellemzése: szenzorfejlesztés és funkcionalis elemzés embrionalis
fejlodési modellben

Kulcsszavak: zebrahal; funkcionalis genomika, szenzorfejlesztés; uracildetektalds, genomi uracil

Az uracil a DNS-ben alapvetéen hibaként értelmezett bazis, amely az uracil DNS-glikozilazok altal
elinditott baziskivagasos javitomechanizmussal jellemzden eltavolitasra keriil. Ugyanakkor szamos
kutatas aldtdmasztja, hogy a DNS-beli uracilnak lehet bioldgiai szerepe is. A kutatocsoportunkban
zebrahal embriok korai fejlédési stddiuméaban magas genomi uracilszintet mutattak ki. Ennek
jelentdségét alatamasztja, hogy ha ezt az allapotot dUTP-t bonté enzim mikroinjektalasaval
megzavartdk, komoly fejlddési rendellenességeket tapasztaltak. U-DNA-Seq eljarassal a genomi
uracilmintazatot is meghataroztak 2,5 6ras zebrahal embriokban.

A kutatdsom célja kozelebb keriilni a DNS-ben taldlhatd uracil bioldgiai szerepének megértéséhez.
Ehhez eldszor bioinformatikai elemzéséket végeztem a genomi uracilosodéssal korrelald funkcionalis
genomikai adatok feltérképezéséhez. A kutatasom masodik felében uracil-DNS-glikozilaz alapu,
DNS-beli uracil (U-DNS) detektalasara alkalmas szenzorok fejlesztésén  dolgoztam.
A GEO adatbazisbdl relevans funkcionalis genomikai adatokat gytijtéttem, melyekbdl a folyamatos
lefedettségi gorbéket a Segway genomszegmentécios analizissel, az intervallumfijlokat pedig a
GIGGLE programcsomag segitségével hasonlitottam a 2,5 6rds embriok genomi uracilosodési
mintdzatdhoz. Az U-DNS szenzor fejlesztése soran a korabbi tapasztalatok alapjan stabil konstruktok
C’-terminalisat bdvitettem in vitro biotinilalhatd AviTaggel. Az 0j konstruktok U-DNS kotését
elektroforetikus mobilitasi esszével vizsgaltam. Az erés és specifikus biotin-szteptavidin
kolesonhatason alapuld U-DNS detektalast csepp bloton teszteltem.

A funkciondlis genomikai elemzés soran azt taldltam, hogy az uracilosodott régiok jelentésen
atfednek bizonyos szatellitdkkal és epigenetikai faktorokkal, amelyek szerepet jatszanak a
kromatinszervezddésben ¢€s a transzkripcids szabalyozasban a zigotikus génaktivacioé (ZGA) soran.
Tovéabba olyan U-DNS szenzorokat fejlesztettem, amelyek konnyebb eldallitasuk €s jobb stabilitasuk
mellett nagyobb specificitast €s érzékenységet mutattak. Eredményeim alapjan feltehetd, hogy a
DNS-beli uracil szerepet jatszhat a ZGA sordn zajlé kromatinatrendezddésben. A tovabbfejlesztett
szenzorok pedig alkalmasak lehetnek alacsony uraciltartalma vagy nehezen izoldlhato DNS-mintak
vizsgalatara, ill. in situ kisérletekre is.
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Oxidativ stressz Kivaltotta sejthalal Gitvonalak vizsgalata tumoros sejtekben
Kulcsszavak: ROS; biokémia; terdpia; ferroptozis, apoptozis

A redox homeosztdzis fenntartdsa elengedhetetlen a normal sejtfunkcidok fenntartasahoz.
Amennyiben a reaktiv oxigén szarmazékok (ROS) termelddése meghaladja a sejtek antioxidans
kapacitasat, a fellépd oxidativ stressz kiilonbdzé miikddési zavarokhoz, végiil sejthalalhoz vezethet.
A tulzott mennyiségben keletkezett ROS tobbféle mddon is karosithatja a sejtek makromolekulait.
Lipidekben a telitetlen zsirsavak tdmadasa révén lipidperoxidaciohoz, fehérjékben a peptidkotések
felhasadasahoz vezethet. Megtamadhatja a nukleinsavakat, ezaltal elésegitve a bdazisok ¢és
cukorrészek modosuldsat, lanctorések kialakulasat. Szamos sejthaldl tipus aktivalodasat hoztdk mar
Osszefliggésbe oxidativ stresszel, ezen Utvonalak pontos mechanizmusa azonban még nem teljesen
tisztazott.

Kutatasunk célja a farmakologiai aszkorbat, rezveratrol, klorokin, menadion és az RSL3 citotoxikus
hatasa mogott all6 molekularis mechanizmusok felderitése. Ehhez szerettiik volna vizsgélni, hogy a
kiilonb6z6 kezeldszerek kiilon-kiilon és egyiittesen alkalmazva milyen mechanizmussal okoznak
sejthalalt, melyek a hasonldésagok és kiilonbségek a kivaltott folyamatok soran, és melyik
programozott sejthalal tipusnak van szerepe az egyes esetekben. Ehhez alapvetd molekularis biologiai
modszereket alkalmaztunk. Rékos sejtvonalakat kezeltiink a fent emlitett, potencidlis terapias
szerekkel, majd ezek citotoxikus hatasat MTT ¢életképességi assay segitségével elemeztiik. A kivaltott
DNS kéarosodast Western-blot technikaval mutattuk ki, mig a sejtek energiaszintjét a NAD" és az ATP
mennyiségének HPLC-UV/Vis technikaval valé meghatarozasaval mértiik. Aramlasos citométerrel
kovettiik nyomon a sejtekben kialakulé oxidativ stresszt kiilonboz6 oxidaciora érzékeny fluoreszcens
festékekkel, valamint az okozott sejtciklus-megallast FxCycle reagenssel. Végiill a kaszpaz
enzimaktivitast egy fluoreszcens szubsztratot tartalmazé kit alkalmazasaval vizsgaltuk.
Megallapitottuk, hogy mind az 6t kezeldszer okoz DNS karosodast, és a klorokin kivételével
emelkedett ROS szintet, de lipidperoxidéciot csak a farmakologiai aszkorbat és a menadion valtott
ki. Az aszkorbaton kiviil mindegyik hatasara megakadt a sejtciklus, bar eltéré fazisokban. Kaszpaz
aktivitast csak a rezveratrol esetén tudtunk kimutatni. Mindezek alapjan elmondhatjuk, hogy ezek a
kezeldszerek részben hasonlo, részben eltéré modon fejtik ki hatasukat, a hattérfolyamatok ismerete
révén kiaknazhatjuk a koztiik 1évo szinergikus hatast egy megfeleld koterapia megtervezéséhez.
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Sugarérzékenység mérése cervix tumoros betegekben, a RILA médszer finomhangolasa
Kulcsszavak: sugarérzékenység, cervix tumor, limfocitak, aramlasi citométer, apoptozis

A sugarterapia a betegek kiillonbozd sugarérzékenysége miatt az esetek 5-10%-ban sulyos
mellékhatasokat okoz. Jelenleg nincs olyan mddszer, amivel vizsgalni lehetne a sugarérzékenységet.
A Radiation Induced Lymphocyte Apoptosis (RILA) azonban igéretes klinikai modszernek tiinik a
sugarérzékenység kimutatasara. A modszer hatrdnya, hogy a hatarértékek betegcsoportonként és
centrumonként valtozhatnak, ezért TDK munkam soran célom volt a modszer hatarértékének
beallitasa, a munkafolyamatok hatékonysaganak javitisa €s klinikai validalasa cervix tumoros
betegeken.

84 definitiv radiokemoterapiara eldjegyzett beteg vérmintajanak mérési eredményét dolgoztam fel,
hogy mekkora a sugarzas (8 Gy) okozta apoptdzis mértéke CD8* és CD4" fehérvérsejtek esetében.
Jelenlegi hatarértékeim -0,03% CD8" limfocitakra és 0,28% a CD4+ fehérvérsejtekre. Egyetlen
inkubacios id6 sem befolyasolta a RILA értékét a CD8" RILA értékekre nézve, azonban CD4" RILA
esetében a posztirradiacios 1d6 novekedése valtoztatott a RILA értékén. Teszteltem a modszer régdta
vitatott CO2-os tenyésztési 1épésének sziikségességét. Folyamatban van az ugynevezett preirradiacios
1d6 elhagyasanak tesztelése, €s igy a teljes teszt 4 naprol 3 napra vald roviditése, annak érdekében,
hogy a moddszert konnyebb legyen klinikai gyakorlatba emelni. Eddigi eredményeim alapjan a
modszer hasonld eredményeket mutat, mint a historikus kontroll (7,4% CD8" RILA). Azonban a
mellékhatasokkal valé validalas fog valaszt adni a felhasznalhatosag kérdésére. Vizsgaltam a
sugarkezelés kivaltasat bleomycinnel, hogy ne vegye el a vizsgalat a besugarzok gépidejét a betegek
kezelésétdl, illetve, hogy olyan laborok is atvehessék a vizsgalatot, akiknek nincs modjukban
besugarazni a vérmintéakat.

Kisérleteim eredményeként megallapitottam a hatarértékeket cervix tumoros betegek esetében.
Bizonyitottam, hogy elhagyhat6 a CO- a limfocitak tenyésztése soran, és hogy a RILA eredményeket
nem befolyasoljak a kiilonboz6 inkubacios id6k CD8" limfocitak esetében. Tovabba igéretesnek tiinik
a bleomycin 70 és 80 pg/ml koncentracidoban (5 6ran at alkalmazva 24 o6raval a mintak feldolgozasa
elétt) a mintdk besugarzasdnak kivaltdsara. Eredményeimet azonban még validalni kell a
mellékhatasokkal, ami a kétéves nyomon kovetés végén lehetséges.
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A sejtciklus soran stabil mMRNS expresszioval rendelkezé referenciagének azonositasa

Kulcsszavak: gPCR, referenciagének, sejtciklus, U937, MOLT4

A reverz transzkripcioval kapcsolt kvantitativ  PCR napjaink egyik leggyakrabban alkalmazott
molekuléris bioldgiai modszere. Széles korben hasznaljdk tudomanyos kutatdsok, valamint
orvosdiagnosztikai eljarasok soran (Kubista et al. 2006). Az mRNS expresszido meghatirozasahoz
megfeleld referenciagéneket kell alkalmazni, ezek megtaldlasa azonban komoly kihivast jelent
(Kozera and Rapacz 2013). A kutatocsoportban mar sikeresen azonositottak kiilonb6zé human
sejtvonalak kozott jol alkalmazhato referenciagéneket (Racz et al. 2021). Munkam soran két human
rakos sejtvonalon (U937, MOLT4) vizsgaltam a korabban mar alkalmazott referenciagének (RPL30,
SNW1, PUM, ACTB, TBP, HNRNPL, CNOT4, PPIA, GAPDH, UBC, PCBP1, IPO8) mRNS
expressziojat a sejtciklus soran RT-qPCR technikaval. Ahhoz, hogy informaciot szerezhessek az
adott sejtciklus fazisra jellemz6 expresszids mintazatokrol a sejteket szinkronizalnom kellett, majd
eltérd iddpontokban vizsgdlni a mintdkat. A szinkronizalds sikerességét FACS moddszerrel
ellendriztem. Az RT-qPCR mérésekbdl nyert adatokat harom kiilonb6zo, egymastol fiiggetlen
modszerrel értékeltem ki, melyek az 6sszehasonlitd deltaCt modszer, a BestKeeper és a NormFinder
szoftverek voltak. Célom volt olyan referenciagének azonositasa, amelyek expresszidja stabil marad
a teljes sejtciklus alatt, igy segitve a sejtciklusfiiggd folyamatok vizsgalatat, amelynek jelentds
szerepe van a rakkutatdsban. Mindkét sejtvonal esetén sikeriilt megfeleld referenciagéneket
azonositanom, a MOLT4 sejtvonalon a CNOT4, TBP, GAPDH géneket, mig az U937 sejtvonalon az
SNWI1, TBP és RPL30 géneket. Az eredmények Osszegzése alapjan sikeresen taldltam mindkét
sejtvonalon stabil expresszioval rendelkezé referenciagéneket is, amelyek az SNW1 és GAPDH
gének. Az elért eredmények nagy segitséget jelentenek a sejtciklus-fliggd génexpresszios vizsgalatok
tervezésében. Kutatomunkam tovabba arra is felhivja a figyelmet, hogy minden sejtvonal esetén
kritikus a referenciagének stabilitasanak ellendrzése.

A minték és mérési pontok nagy szama miatt a kisérleteket tobben végeztiik. En minden alfeladatban
részt vettem, a szinkronizalasi és legyljtési kisérletekben, mintaelkészitésben, eredmények
elemzésében, azonban a legtobbet a qPCR mérések soran dolgoztam.
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KOZMA BENCE TAMAS
Vegyészmérnoki
MSc, 4. félév

Pannon Egyetem
Mérnoki Kar

Témavezeto:
Dr. Jankovics Hajnalka
tudomanyos fomunkatars, PE MK

Rekombinans tesztfehérjék fejlesztése

Kulcsszavak: Nyugat-nilusi laz, egydoménes antitest, APEX2, immunanalitika, laterdlis aramlasi
teszt

A Nyugat-nilusi laz (West Nile Fever, WNF) olyan szinyogcsipéssel terjedd virusos megbetegedés,
amely nagyon elterjedt meleg éghajlatokon. Napjainkban azonban a klimavaltozasnak kdszonhetden
a mérsékelt éghajlaton, igy hazénkban is egyre gyakrabban mutathatdé ki. A WNF elsdsorban
embereket, loféleket, illetve egyes madarakat betegit meg, ¢€s a fert6zés kimenetele az
emberekesetében egészen a haldlos meningoencephalitisig (az agyveld és az agyhartya egyiittes
gyulladésa) is terjedhet. A haldlozasi rata az életkor ndvekedésével emelkedik, illetve mivel nem
1étezik ellene védooltds, fontos a korai diagndzis feldllitasa. Az immunanalitikai eljarasok
napjainkban jelent0sége egyre nagyobb, mind az orvosi diagnosztikdban, mind a molekularis
biologiai kutatasokban. Ezek a modszerek a specifikus molekulafelismerésen alapulnak, melyre a
fehérjék kivaldan alkalmasak. Az egydoménes antitestek (sdAb) egyetlen polipeptid lancbol allo
stabil antitestek, amelyek baktériumokban gazdasidgosan allithatok eld, genetikailag konnyedén
modosithatdk, a sejtfalon athatolnak, illetve hozzaférhetnek rejtett kotéhelyekhez is. Az egydoménes
antitestek lehetséges orvosi alkalmazasainak feltérképezése egy jelenleg is intenziven kutatott teriilet.
Az immunanalitikai eljarasok kolorimetrids detektalasara gyakran alkalmaznak peroxidéz enzimeket.
Kozilik a szoja-aszkorbat-peroxidaz APEX2 enzim nagy eldnye, hogy akkor is megtartja
funkcionalis aktivitasat, ha redukald kornyezetben (pl.: baktérium citoszolban) fejezodik ki a sejten
beliil, mivel nem tartalmaz diszulfidhidat, igy konnyebb
eldallitani. Munkdm soran olyan antitest-peroxidaz fuzios fehérjét hoztam létre, mellyel a virus
detektalasara egyszertisitett immunanalitikai eljarasok fejleszthetd.



LACZKO ANNA ORSOLYA
Biolégia
BSc, 3. félév

Pécsi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi Kar

Temavezeto:
Dr. Czéh Arpad
tudomanyos munkatars, PTE TTK

Mikotoxinok eléfordulasanak vizsgalata magyarorszagi kukoricamintakban
Kulcsszavak: fonalas gombak; mikotoxinok; klimavaltozdas; immunanalitika,; kukorica

A klimavaltozas miatt a penészgombdk terjedésére lehet szamitani a Karpat-medencében és
egész Europaban. Jelen tuddsunk szerint a penészgombak tobb, mint 300 kiilonb6zd hatasa
mikotoxint termelnek, amelyek kutatdsa az ¢élokre gyakorolt stlyos és karos hatasaik miatt
rendkiviil nagy  jelentdéséggel bir.  Dolgozatom  készitése soran  magyarorszag
kukoricamintakbol hataroztam meg a legfontosabb mikotoxinok — ugy, mint aflatoxinok
(AFB1, AFB2), ochratoxin-A, deoxinivalenol, T2-toxin, zearalenon, fumonizin B1+B2+B3
— koncentracigjat analitikai modszerrel és  elemeztem ezen  koncentracioértekek
hatarért¢kekhez vald viszonyat. A mérések kivitelezése MycoFossTM modszerrel tortént,
amely képes az érdeklodésiink targyat képezOd hat mikotoxin egyidejli vizsgalatira. A
vizsgalt mintdkban legaldbb harom mikotoxin jelent meg egyidejileg, a mintdk dontd
tobbsége viszont mind a hat mikotoxint tartalmazta. A kapott eredményekbdl
megallapithattuk, hogy legnagyobb aranyban az ochratoxin-A, valamint a fumonizin
B1+B2+B3 fordult el6 az ¢lelmezési hatarértéket meghaladdé mennyiségben. Ezen
eredmények fényében a multimikotoxinok egyiittes hatasanak veszélyérdl beszélhetiink,
mivel a klimavaltozas olyan penészgombafajok szaporodasat teszi lehetévé, amelyek eddig
nem, vagy csak kisebb mértékben voltak jellemzéek hazankra. A mikotoxin szennyezés igy
egyre nagyobb méreteket Olt, ezért a jelenség jovobeli vizsgdlata egyre fontosabba valik.
Mindezek miatt olyan vizsgalati moddszerek fejlesztése és alkalmazasa valik sziikségessé,
amelyek képesek a multimikotoxin hatas detektdldsara és monitorozasara.
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Dr. Kook Laszlo
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Elektrokémiai N- és P- visszanyerés Abiotikus - és Mikrobialis Elektrolizis Cellak
felhasznalasaval

Kulcsszavak: karbamid, foszfat, mikrobialis elektrolizis cella, elektrokémiai stabilizacio, uredz

Az elmult évtizedekben egyre jelentdsebbé valt az un. Mikrobidlis Elektrolizis Cellak (MEC)
alkalmazasa és kutatasa. Ezeket a celldkat eredetileg a hidrogén szennyvizbdl torténd eldallitasara
fejlesztették ki, hiszen a hagyomanyos bioldgiai eljardsokhoz képest képes atlépni azok
termodinamikai korlatait, nagyobb elméleti hidrogén hozamra képes viszonylag enyhe koriilmények
kozott. A szennyviz alkalmazasa azért lehetséges, mert a MEC képes a szerves anyagok széles korét
hasznositani szubsztratként. A jelen munkaban kationcseréld membrannal ellatott abitoikus
elektrolizis és mikrobialis elektrolizis cellat vizsgalok szimulalt vizeletbdl torténd nitrogén és foszfor
visszanyerésre. A karbamid egy szerves vegyiilet, melyet az iparban és gyogyaszatban széleskorben
felhasznalnak. Az ipari eldéllitasa egy hosszl és kifejezetten energiaigényes folyamat, mely magas
homérséekletet és nyomast igényel. Ehhez képest az emldsok szervezete a nitrogén tartalmu
vegyiiletek metabolizmusa soran karbamidot allit eld, mely a vizelettel egyiitt a szervezetbdl képes
kitiriilni. A vizelettel kibocsatott karbamid hasznositasat limitalja a kornyezetben csaknem mindenhol
eléforduld karbamid-bontd enzim, az uredz, amely karbamidot ammoniara és szén-dioxidra bontja.
A (bio)elektrokémiai cellakban a szimulalt vizeletet katolitként alkalmazva a katddreakcid soran
jelentkez6 pH-novekedés felhasznalhat6 a karbamid (vizeletben taldlhato f6 N-forras) stabilizalasara
az ureaz karbamid-bontd enzim inhibicidja altal. Mindemellett a P-tartalom az oldatbol szilard fazist
csapadék formajaban nyerhetd vissza. A stabilizalt karbamidos oldat és a szilard formédban kinyert
foszfat széleskort ipari felhaszndlasi potencidllal bir, pl. a miitragya eléallitas terén. A munkaban
vizsgalom az abiotikus és bioelektrokémiai rendszerek kozti kiilonbségeket, kiilonds tekintettel a
hatékonysagra, befektetett energia igényre, €s a stabilizalt oldatok tulajdonsagaira. Az eredmények
egyértelmiien megmutattak, hogy az abiotikus elektrokémiai moddszerek mellett a kisebb
aramstiriiségeken tizemel6 MEC rendszerek is képesek hatékony karbamid stabilizaciora, illetve
foszfor visszanyerésre.
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Elelmi rost dsszetevok szerkezetalakito szerepének vizsgalata hajdina és koles alapu
élelmiszermatrixokban

Kulcsszavak: arabinoxildan; béta-gliikan, gluténmentes, rost-fehérje kélcsonhatas; mikroszerkezet

Az élelmi rostok fontos szerepet toltenek be taplalkozdsunkban, kdszonhetéen szdmos elényds,
részben tudomanyosan is aladtdmasztott egészségligyi hatdsuknak. FO forrasaik koz¢ tartoznak a
kiilonféle gabonafélék, melyek technologiai és taplalkozéastani szempontbdl legjelentdsebb
rostosszetevoi az un. arabinoxilanok (AX) ¢és a B-gliikdnok (BG). Ezen rostalkotok hatdsat szamos
tanulmanyban vizsgaltak mar sikérfehérjéket (glutén) tartalmazd biza és rozs alapu matrixokban,
azonban gluténmentes rendszerekre nézve kevés informacio all rendelkezésre az irodalomban.
koles alapti gluténmentes matrixokban, annak érdekében, hogy mélyebb betekintést nyerjiink az
¢lelmi rostok szerkezetalakitd szerepébe sikérfehérjék hianyaban. A dagasztasi tulajdonsagokat
micro-doughLLAB késziilékkel, a viszkozus tulajdonsagok alakulasat pedig gyors viszkoanalizatorral
(RVA) vizsgaltuk. A technologiai vizsgalatok eredményeit fehérjedsszetételi (SDS-PAGE),
elektronmikroszkopos és ferulasav tartalom mérésekkel egészitettiik ki. A dagasztasi tulajdonsagok
vizsgalatakor a BG tartalom ndvelése mind a kdles-, mind a hajdinatészta esetén konzisztencia
novekedést okozott, mig a csirizesedési tulajdonsagok vizsgalatakor jelentds kiilonbség mutatkozott
a két matrix viselkedésében. Hasonloan, eltérd viselkedés mutatkozott a hajdina és kdles matrixokban
AX inkorporacio esetén, melyet redukcio és reoxidacio alkalmazéasaval végeztiink. Az AX képes lehet
oxidativ koriilmények kozott keresztkotések 1étrehozasara ferulasav oldallancain keresztiil a fehérjék
tirozin aminosavaival, igy feltételezhetéen sikérhalohoz részben hasonlitdé polimer szerkezet
l1étrehozéasara. Az eltérd viselkedés a két alapanyag makromolekularis 6sszetételének, kiilondsen a
fehérjedsszetétel kiilonbozdségével magyarazhatd. Az SDS-PAGE vizsgélat eredményei részben
igazoltdk az AX molekulak és a fehérjék kozotti kolesonhatasokat, ellentétben a szabad ferulasav
tartalom valtozasaval. Eredményeink ramutattak arra, hogy a rostkomponensek jellemzdi mellett a
vizsgalt matrix tulajdonsagait is figyelembe kell venni a rostok funkcionalitdsanak vizsgalatakor.

Kutatasunk a Kulturalis és Innovacios és Minisztérium UNKP-22-4-11-BME-129 kodszamu Uj
Nemzeti Kivalosag Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacidés Alapbol
finanszirozott szakmai tdmogatasaval késziilt. A kutatas kapcsolodik tovabba A TKP2021-EGA-02
szamu projekt szakmai céljainak megvalositasdhoz.
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Probiotikus kakadépor készitmény eloallitasa folyamatos iizemii granulalasi technolégiaval

Kulcsszavak: folyamatos tizemii granulalas, granulatumok; probiotikum, Lactobacillus acidophilus,
kakaopor készitmény

A probiotikus készitmények jelentdsége folyamatosan nd napjainkban. A szervezet mikrobiomjanak
megfeleld egyensulyban tartasaval megel6zhetdk kiilonbozo betegségek, ezért érdemes olyan
jotékony baktériumokat bejuttatni a szervezetiinkbe, amelyek tdmogatjak a bélflora egészséges
mikddését. A probiotikumok beviteléhez azonban célszerii olyan készitményeket fejleszteni, melyek
akar gyermekek szdmadra is konnyen alkalmazhatok. Ilyen termékek lehetnek példaul a kakadpor
alapt probiotikum-tartalmt készitmények. Az instant kakaoitalok nagy népszerliségnek 6rvendenek
a gyors ¢s egyszerl elkészitésiiknek kdszonhetden, foleg a gyermekek korében. Ezeknek a
készitményeknek a legalapvetobb dsszetevdje a kakadpor, ami azonban a benne talalhaté kakaodvaj
¢és egyéb hidrofob 0sszetevok miatt nagyon rosszul oldodik vizben és tejben egyarant, ezért az instant
kakaoitalok gyartasi technologidja soran a kakadpor nedvesithetdségén és oldhatosagan javitani kell.
Masrészt a kakaopor rossz porfolyési tulajdonsdgait is fontos kikiiszobdlni az egyszeriibb
adagolhatosageldsegitése végett. A hatékony gyartds megvaldsitdsahoz és a porfolyasi tulajdonsagok
javitasahoz a granulalas egy igéretes moddszer lehet, mely egy gyakran alkalmazott, folyamatos
tizemmodban is megvalosithato technologia. Ennekegyik tipusaanedves granulalés, ahol valamilyen
folyadékot hasznalnak kotdanyagként a szemcsék Osszetapasztasara, az agglomeratumképzésre. Ez a
modszer alkalmas lehet arra, hogy kakadpor alapu probiotikum-tartalmu készitményeket gyartsunk,
igy a gyermekek szamarafejlesztett probiotikumok palettdja bovithetdvévalhat. Kutatdmunkam célja
ezért egy probiotikus kakadpor eldallitasa volt. Célom eléréséhez egy olyan baktérium integraciojat
végeztem el a kakadporba, amely segiti a bélflora miikodését. A kivalasztott torzs a Lactobacillus
acidophilus volt, ami egy jotékony hatdst baktérium, hozzdjarul a bélflora egyensulyanak
fenntartdsahoz. Tejsavat termel, ezzel csdkkentve a bélrendszer pH-jat, gatolva a karos
mikroorganizmusok elszaporodésat, tovabba eldsegiti az emésztést, csokkenti a puffadast. A
baktériumot a granulalo folyadékbaszuszpendalva végeztem el a kakadpor granulalasat, igy kapva
probiotikus kakad granulatumokat.
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Streptomyces biofilm kialakitasa kapillaris membran bioreaktorban torténd felhasznalasra
Kulcsszavak: inokuldlds; sejtadhézio; membran gradosztat reaktor,

A természetben fellelhetd mikroorganizmusok szamos metabolit eldallitasara képesek. Ezek koziil a
szekunder metabolitok kiilonleges figyelmet érdemelnek. Antibakterialis, virusellenes és egyéb, a
gyogyszeripar szamara hasznos tulajdonsdguk miatt fontos alapanyagok. A biotechnolédgia ennek
érdekében az ipar szdmara kiilonb6z6 modszereket, technologidkat fejleszt.

Egy igéretes megoldast jelenthet az 4ltaldban szakaszos lizemil technoldgidkat alkalmazo
gyogyszeripar szamara az ugynevezett membran gradosztat reaktor (MGR). Ez a bioreaktoroknak
egy specidlis tipusa, mely lehetdvé teszi a méasodlagos anyagcsere-termékek folyamatos tizemi
termelését. A reaktor kozponti elemeként szolgdldo membran feliiletére rogziil a termeld torzs altal
alkotott, egybefiiggd biofilm. Ennek a kialakitasa, vagyis amembraninokulalasa nagy kihivastjelent.

Munkam sordn a Streptomyces coelicolor baktériummal végeztem vizsgalatokat. Ez a faj egy
aktinorodin nevii mésodlagos anyagcsere-terméket allit eld, amely virus-, tumorellenes ¢és
antibakterialis hatasairolismert. Feladatom k6 zé tartozottegy olyan kisérleti berendezés kidolgozasa,
amely jol reprezentalja az MGR reaktor miikodését, 6sszeallitdsa viszonylag egyszerii, tobb
parhuzamos mérés végezhetd el vele, és jol nyomon kdvethetd a biofilm allapota. Az dsszedllitott
berendezés egy kémcsdbdl €s a benne elhelyezett kapillaris szalbol allt, a betaplalas a kémcséhoz
rogzitett fecskenddn keresztiil valosult meg. Emellett a biofilm rogzitését segitdé anyagokat
teszteltem, melyek befolyasoltak a sejteknek a membran feliiletére torténd megtapadasat. A vizsgalt
paraméterek koz¢ tartozott a ktéanyagok tipusa — agar, tween 80 és cellulozgumi, vagyis CMC — és
szin valtozasa) fotdzassal dokumentaltam, a fényképeket szamitogépes program segitségével
analizaltam.

A kisérletek azt bizonyitjak, hogy a biofilm segédanyag nélkiil és annak alkalmazdsaval is kialakul.
Viszont az egyes bedllitasi pontok eltérést mutatnak a biofilm vastagsagaban és fejlodésének
litemében, valamint a membran boritottsagaban.
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A NANOSZURO MEMBRAN HATEKONYSAGA A NOVENYVEDOSZEREK VIiZBOL
TORTENO ELTAVOLITASABAN

Kulcsszavak: peszticidek, tisztitds, karbofuran; propikonazol,; acetamiprid

A mez6gazdasagban valo tulzott hasznalat kovetkeztében a peszticidek jelenléte a kornyezo vizekben
egyre gyakoribba valt. [1] A kornyezetre és az emberi egészségre gyakorolt negativ hatdsuk miatt a
vizbdl vald hatékony eltavolitasuk sziikséges. A tanulmany célja egy poliamid nanosziir6 membran
hatékonysaganak kivizsgéalasa volt harom peszticid eltavolitasi folyamataban. A sziirési folyamat
dead-end sziir6berendezéssel ment végbe, a nyomas értéke pedig 3 bar volt. A poliamid nanosz{ird
membran porusainak atereszté mérete - nagysaga molekulatomegben (MWCO - Molecular Weight
Cut OfY) kifejezve 400 Da. A kivalasztott peszticidek a karbofuran, acetamiprid és propikonazol
voltak, sorban 221,25 Da, 222,67 Da ¢és 342,22 Da molekulatomeggel. A legnagyobb
molekulatdomegli peszticid, a propikonazol, a permeidtumban nem volt kimutathatd, ezért az
eltavolitasi hatékonysaga a legmagasabb volt. Az alacsonyabb molekulatomegli peszticideknél
azonban, kisebb szintli eltdvolitasat figyelhettiink meg a vizbdl. A nanosziir6 membran magas
MWCO értéke miatt, a karbofuran és az acetamiprid molekulatomegéhez képest ezeknek a
peszticideknek a kivalasztodasi ardnya 85%, illetve 70% kortil volt.

Ez a tanulmany a TwiNSol-CECs, 101059867 szamu projekt keretén beliil késziilt, amelyet a Horizon
Europe program tamogat. (https://twinsol-cecs.com/)

[1] Saleh, I. A., Zouari, N., & Al-Ghouti, M. A. (2020). Removal of pesticides from water and
wastewater: Chemical, physical and biological treatment approaches. Environmental Technology &
Innovation, 19, 101026.
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A BUZA ALKALMAZASA A MALATAKESZITESBEN
Kulcsszavak: drpa; sor, komlo, malatazas; enzim

A sormalata eldallitasa soran a f6 technoldgiai miveletek alapjat a gabondban 1évé anyagok
biokémiai valtozasai képezik, amelyek a csirdzas sordn, valamint a maladta szaritdsa soran
kovetkeznek be. A malatazas f6 célja az enzimek kinyerése. A csirazas feladata csak az, hogy olyan
terméket kapjunk, amelyben a lehetd legtobb enzim taldlhat6. A malatazas soran az arpa egy
,»tokéletlen” csirazasi folyamaton megy keresztiil, amely enzimeket szabadit fel vagy aktival, hogy
lebontsdk az endospermium sejtfalat, és keményitdszemcséket szabaditsanak fel az endospermium
matrixbol. A buza az drpahoz hasonl6 mdédon malatazhat6. Fontos, hogy a szemek ne sériiljenek meg,
jo csirazasuak legyenek, és ne fertdzzék meg dket mikroorganizmusok. Magasabb viszkozitast ad a
sornek, a magas molekulatomegil fehérjéknek kdszonhetden javitja/stabilizalja a habot, befolyasolja
a SOr aromajat, izstabilitdsat és szinét. Munkdm soran az Oshonos buzabol eldallitott malata
tulajdonsagait vizsgaltam a hagyomanyos sérarpabol késziilt malatdhoz viszonyitva annak érdekében,
hogy meghatarozzam alkalmas-e a sorgyartasban valo felhasznéalasra. Az ujvidéki Novény- és
Z06ldségtermeld Intézet kinalataba tartozo, 2023-ban betakaritott 6shonos buzafajtat vizsgaltam meg.
Elvégeztiik a nativ, valamint a malatazott btiza elemzését, amely a szem mechanikai, €lettani és
kémiai tulajdonsédgainak meghatarozasat tartalmazza. Tovabba elvégeztem a buzamaléatabol eléallitott
komlds sorlé mindségellendrzését majd az ezutan kovetkezd erjedés soran kapott fiatal sor
mindségellendrzését is. A vizsgalt buzamalata megfelel a meghatarozott kritériumoknak, ami azt
jelzi, hogy a csirazas elég hosszu ideig tartott, és a kapott malatat az aztatas soran megfeleld
mértékben beaztattdk. A buzamalatabol kapott cefre szine, a komléforralds utan kapott sorlé és az
erjesztés utan kapott fiatal sor szine alapjan megallapithatd, hogy a vizsgalt 6shonos buzafajta
felhasznalhato vilagos sor eldallitdsdhoz. Valamennyi analitikai meghatarozas standard EBC és/vagy
MEBAK elemzési modszerek szerint tortént (Analytica - EBC, 2008; MEBAK, 2011).
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egyetemi tanar, RS UE

A MONONATRIUM-GLUTAMAT HATASA A NOVENYEKRE
Kulcsszavak: Biiza; Miitragya, Osszehasonlitds;

A kutatasban a mononatrium-glutamat hatasai voltak megfigyelve ndovényekre alkalmazva. A kérdés
az volt, hogy tényleg lehet-e miitragyaként hasznalni ndvénygondozasra. Két kisérlet késziilt,
mindkettd otthoni koriilmények kozott. Mind a kettd kisérlet buizan lett végezve. Az elso kisérletben
kett6 poharban lett elvetve egy-egy maréknyi buiza, és harom héten at voltak novesztve. Az egyikhez
mononatrium-glutamatos vizes oldat lett készitve, amellyel az egyik buza volt kezelve egyszer
hetente. A kisérlet végén az MSG pozitiv hatasa volt megfigyelheté a buzara, mivel az MSG-vel
kezelt buza jobban kifejlodott a masiknal, amelyik csak vizzel volt 6ntdzve. A masik kisérletben mar
0t poharban volt buza ndvesztve, amibdl harom lett MSG-vel kezelve. Mindegyik poharba 50
buzaszem lett elvetve. Szintén harom héten at volt kovetve a novekedés. Ezuttal is készitve lett egy
mononatrium-glutamatos vizes oldat. Egy szoréfejes palackba 100mL vizre 5g MSG lett téve. Az
elsd buza csak vizet kapott. A masodik buza heti egyszer, a harmadik heti hdromszor, a negyedik
pedig heti 6tszor volt az MSG oldattal fujva. Az 6todik buza hagyomanyos miitragyat kapott. A
kisérlet lefolytdval az volt lathatd, hogy az NPK miitragyaval kezelt buza fejlodott leginkabb.
Szorosan mogotte volt fejlddésben a vizzel locsolt buza. Az MSG-vel kezelt buzak nem mutattak
nagy fejlodést, de az elmondhatd, hogy az a blza, amelyik legtobb MSG-t kapott fejlodott a
legkevesebbet. Ezaltal elmondhatd, hogy til nagy mennyiségben nem ajanlatos hasznalni a
mononatrium-glutamatot, viszont kis mennyiségben pozitiv fejlodést tud eldidézni névényeknél.
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Hisztidinjelolt enzimek szelektiv rogzitési lehetéségeinek vizsgalata és optimalizalasa

Kulcsszavak: Biokatalizis, enzimrégzités

TDK munkam soran célom volt a Kutatdcsoportban kordbban alkalmazott szelektiv enzimrogzitési
modszerek részletesebb vizsgalata. A szelektiv enzimrogzités soran hisztidinjelolt enzimeket
rogzitettiink kevert felszinii polimer hordozékon. Kordbban a csoportban végeztek mar optimalizalasi
kisérleteket melyek soran egy kereskedelmi epoxicsoportokat tartalmazo szilard polimert
modositottak aminok és biszaminok keverékével, majd a biszaminokon keresztiil fémionok
komplexalasara alkalmas csoportokat alakitottak ki. Ezt a munkat folytatva kiterjesztettem az
alkalmazott feliiletmodositd agensek korét és eddig egy enzimmel, a fodros metéld petrezselyembdl
szarmaz6d fenilalanin ammonia-liazzal vizsgaltam a feliiletmddositas hatasat a kapott rogzitett
enzimkészitményekre.

Az enzimrogzitési modszer lényege, hogy a hisztidin jeloléssel ellatott rekombinans fehérjék
szelektiven komplexet képeznek a feliileten rogzitett fémionnal, majd ezt kdvetden kovalensen
kapcsolodnak a hordozo epoxicsoportjain keresztiil. A rogzités soran minden esetben kobaltionkat
alkalmaztam a fém-fehérje komplex kialakitdsahoz. A rogzitést kovetden a biokatalizatorokat a
fenilalanin ammoniaeliminécios reakcidjaban vizsgaltam. Az eredmények alapjan elmondhatd, hogy
mig a biszaminok mindsége alig befolyasolta az aktivitast, addig a monoaminok jelentds hatassal
voltak a végso biokatalizator aktivitasra.
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Mélyhiitott siitdipari termékek minéségjavitasanak lehetoségei

Kulcsszavak: eldsiitott-sokkolt termék; modszerfejlesztés, reologiai tulajdonsagok,; bélzetallomdany,
fehérje- és szénhidrat osszetétel

A sokkolassal késziilt mélyhiitott siitdipari termékek jelentdsége az utobbi évtizedekben rengeteget
nétt. Ennek okai, az eltarthatosagi-, és mindségmegorzési id6 novelése €s a készre siitott termékek
gyors eldallitasi lehetdsége. Nem megfeleld alapanyag, technoldgia, eljards alkalmazasakor, azonban
a sikérszerkezet karosodhat, az ¢lesztd vagy a kovasz enzimjeinek aktivitasa csokkenhet, a tarolas
soran az amilopektin retrogradacidja jatszodhat le. Mindezek a frissen késziilt termékekhez képest
kedvezOtlenebb ¢élvezeti értékii, kisebb fajlagos térfogati és keményebb bélzetli termékeket
eredményezhetnek. A kedvezOtlen hatdsok kikiiszobolésére az ipar jelenleg tobbféle megoldast
alkalmaz, mint példaul adalékanyagok hasznalata, a gyorshiités folyamatanak optimaléasa, a gyartas
automatizalasa a termékmindség standardizalasa céljabol. Ugyanakkor az alapanyag (a lisztek,
gabonadrlemények) termékmindségre gyakorolt hatasa, annak elméleti Osszefliggései, az
irodalomban is csak részben feltartak. Kiilonosen igaz ez az egészségesebb, rostokban gazdag
stitéipari termékekre.

Munkém alapveto célja az drlemény alapanyagok Osszetételi és reoldgiai tulajdonsagai és az elosiitott
sokkolt, mélyhtitve tarolt termékek mindsége kozotti dsszefiiggések vizsgalata, valamint specialis
buzarostfrakciok alkalmazasi lehetdségeinek tanulmédnyozdsa. Mivel ehhez sem laboratoriumi
technika, sem vizsgélati mddszertan nem allt kordbban rendelkezésre, munkam els6 fazisaban ezek
megteremtésén dolgoztam. Ezt kovetden valt lehetségessé az eltéré fehérje (sikér) és
szénhidratdsszetétell és rosttartalmu alapanyagok vizsgélata. Vizsgéaltam az érlemények Osszetételét,
reoldgiai tulajdonsagait, a végtermékmindséget €s mindezt Osszehasonlitottam a fagyasztasi
technologiai nélkiil eléallitott termékek tulajdonsagaival.

Eredményeim alapjan egyértelmili, hogy az alaplisztek jelentds eltérést mutatnak a reologai
tulajdonsagok tekintetében — vagyis ezek megfelelonek tlinnek a tervezett cél elérése szempontjabol.
A keveréssel megvaltoztatott szénhidrat és rostosszetételli 6rlemények tulajdonsagai részben nem
vart modon, eltéré iranyban valtoztak, Osszességében az alapanyagok kozotti eltéréseket
csokkentették. Ugyanakkor a végtermék mindség valtozasa nem egyiranyd — ismét rairanyitva a
figyelmet az Osszetétel-reologia-végtermékmindség kozotti bonyolult viszonyokra. A jelenségek
értelmezése folyamatban van. Dolgozatomban az 1j kutatasi teriilet elért eredményeit O0sszegzem.
Kutatémunkam kapcsolodik a TKP2021-EGA-02 szamu projekthez.
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Egyetem
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Témavezeto:
Dr. Benké Zoltan
egyetemi docens, BME VBK

Masodrendii kolesonhatasok vizsgalata organokatalizalt foszfa-Michael-addicioban
Kulcsszavak: kvantumkémia; mechanizmus, DFT-szamitasok, katalizator, hidrogénhid

Az organokatalitikus reakciok tervezése és hatékonysaguk fejlesztése soran sziikséges megérteni a
masodrendii kdlcsonhatésokat (pl. hidrogénhidak, diszperzids kolcsonhatdsok stb.), amelyek jelentds
szerepet jatszhatnak a sebességmeghatirozd lépés atmeneti allapotanak stabilizaldsaban.
Napjainkban szdmitasos kémiai modszerekkel mar megfeleld pontossaggal tanulmanyozhatoak a
nemkovalens kolcsonhatdsok, és ezen modszerek igen hasznos eszkdzzé valtak a
katalizatortervezésben.

Korabbi munkam soran metil-akrilat és bisz-(2,4,6-trimetilbenzoil)-foszfan tetrametil-guanidin altal
katalizalt reakcidjat tanulmanyoztam kvantumkémiai modszerekkel, amely reakciot kisérletileg
egylittmlik6do partnereink vizsgaltak (Griitzmacher-csoport, ETH Ziirich). Kiilonb6z0 reakcioutakat
deritettem fel, amely esetén szobahdmérsékleten végbe mehet a reakcid a kisérleteknek megfelelden.
A reakcid nemcsak metil-akrilat, hanem mas Michael-akceptorok esetén is végbement. TDK munkam
soran kvantumkémiai modszerekkel vizsgaltam a bisz-(2,4,6-trimetilbenzoil)-foszfan és kiilonbozo
elektrofilicitassal, illetve szerkezettel rendelkez6 Michael-akceptorok reakciojat tetrametil-guanidin
katalizator jelenlétében,illetve hidnydban. Tanulmanyoztam tovabba az aktivalasi gatak és kiilonbozo
elektrofilicitast leird deszkriptorok kapcsolatat, illetve a katalizator és a reagensek 4ltal kialakitott
masodrendli kdlcsonhatasok, hidrogénhidak jelenlétét, erdsségét. A valasztott DFT-funkcional
pontossaganak ellenérzése céljabol proton lecsatolt **P-NMR kisérleteket is végeztem el néhany
Michael-akceptor esetében, mely kisérletekb6l meghatarozhatd volt a sebességmeghatarozo 1épés
aktivalasi gatja.



GAL DORINA REBEKA
Vegyész
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Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetok:

Dr. Papp Dora

egyetemi adjunktus, SZTE TTIK
Dr. Czako Gabor

egyetemi docens, SZTE TTIK

CI~ + NHal reakcié dinamikajanak modellezése

Kulcsszavak: nitrogén kézpont, bimolekuldris nukleofil szubsztitiicio, reakciodinamika; datmeneti
allapot; kvazi-klasszikus szimuldcio

Dolgozatomban a CI~ + NH,I reakcion keresztiil vizsgaljuk a nitrogén kozponta bimolekularis
nukleofil szubsztitucios (S,2) reakciok viselkedését. A targyalt reakciotipus részletes dinamikédjanak
tanulmanyozésa a 20. szdzad végén kezdédott [1]. Kutatocsoportunk 2018 ota foglalkozik N kozponti
atomot tartalmazd6 S,2 reakciokkal [2,3,4]. A tobbféle rendszerre elvégzett szamitasok
eredményeinek Osszehasonlitdsan keresztiil tanulméanyozhatjuk, hogy hogyan hatnak a kiilonb6z6
nukleofilek és  tdvozd  ionok a  reakciok  kimenetelére €s  mechanizmusaira.
Elsddleges célunk egy teljes dimenzids analitikus ab initio potencialisenergia-feliilet (potential
energy surface, PES) fejlesztése volt a CI™ + NH,I rendszerre, amelynek segitségével lehetdségiink
nyilik az atommagok mozgasanak kovetésére a reakcid soran. A csoportunkban korabban mar
feltérképezett stacionarius pontokat Ujabb szerkezetekkel bdvitettiik. Ezt kovetéen a PES-en
megkerestiik a fontosabb stacionarius pontokat és Osszehasonlitottuk a kapott energia értékeket a
megfeleld nagypontossdgl ab initio energidkkal. A PES-en futtatott kvazi-klasszikus trajektoria
(quasi-classical trajectory, QCT) szimulaciok segitségével kovettiik a kiilonb6z6 reakcidutakat. A
termékekre szamitott szorasi szogeloszlasbol, valamint a termékek belsd, illetve relativ transzlacios
energia eloszlasaibol tudtunk kovetkeztetni arra, hogy milyen mechanizmusok vannak jelen a reakcio
soran. Emellett a reakcio sztereodinamikdjanak vizsgélatara is volt lehetdség, amely kozponti kérdés
a nem szénkdzpontu S, 2 folyamatok esetén. Kiilonboz0 titkozési energidkon vizsgéalva a reakciot azt
talaltuk, hogy 40 kcal/mol alatti energidk esetén az S 2 szinte egyeduralkodd, magasabb energidkon
viszont egyéb reakciotipusok is megjelennek (pl.: proton-transzfer).

[1] J. Xie, W. L. Hase, Science, 352, 32 (2016)

[2] B. Hajdu, G. Czako, J. Phys. Chem. A, 122, 1886 (2018)

[3] D. Papp, G. Czako, Chem. Sci., 12, 5410 (2021)

[4] A. Giricz, G. Czako, D. Papp, Chem. Eur. J., 29, 202302113 (2023)
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Pivot-invariant Knowles partitioning at the multi-reference level

Kulcsszavak: kvantumkémia,; perturbdacioszamitas, modszerfejlesztés, sokelektron elmélet;

A new approach in single reference many-body perturbation theory was introduced by P. Knowles in
2022. The essence of the ideaisto derive the zero-order Hamiltonianof a quantummany-body system
from a model by requiring that the zero-order is as close to the exact Hamiltonian as possible. The
procedure was termed perturbation-adapted perturbation theory (PAPT). One conclusionof my recent
analysis of the formulation of the method was that the efficiency of the single reference method for
weakly correlated systems encourages towards the extension of the theory to the multireference
approach. Projected multiconfigurational perturbation theory (oMCPT) served as the basis for the
formulation of the multireference working formulae of PAPT at first as it required the least alteration
of the original approach introduced by Knowles. Performance assessment of the newly developed
pMCPT-PAPT method concludesthe artefactual increased pivot-dependence causing severe losses
in parallelity with the Full-Cl benchmark calling for another pivot-independent formulation. A
functional minimalisation based general derivation of PAPT enables for the formulation of another,
more prominent multireference adaptation that was developed in the frame-based MCPT (fMCPT)
framework. The computational cost, when optimally coded, is expected to scale in accordance with
the single reference version, introducing a linear increase with the number of determinants in the CI
expansion of the arbitrary reference function in case of the fMCPT version. Preliminary results of a
few tests performed with a parallelized working code are presented to compare the pMCPT and
fMCPT adaptations of MR-PAPT with benchmarkingto Full-CI. Both versions are observed to be
able to account for a significantly greater part of the correlation than the Moller-Plesset partitioning
in strongly correlated cases while they maintain the advance of the original single reference version
in the weakly correlated regime. The fMCPT version of PAPT is found to be superior to the similar
methods making it a viable candidate for publication and application.
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Diels—Alder cikloaddiciok szamitasos kémiai vizsgalata: Hogyan lehet egy 1épésbdél tobblépés?
Kulcsszavak: Diel-Alder reakcio, cikloaddicio, szamitasos kémia, foszfaetinolat (PCO-) anion

Munkam soran anionos dienofilek Diels-Alder (DA) cikloaddicidit vizsgaltam szamitasos kémiai
modszerekkel. Altalanosan Diels—Alder-reakcionak nevezzik az 1,3-diének telitetlen vegyiiletekkel
(dienofilekkel) valo [4+2]-tipusu cikloaddicidit. A DA reakciok a felfedezésiik ota eltelt kozel 100
év alatt a szintetikus szerves kémia teriiletén elterjedten alkalmazott modszerré valtak. A
szamitastechnika fejlddésével az utobbi évtizedekben ezen reakciok elméleti vizsgalata is eldtérbe
kertilt, és lehetdségnyilt (tobbek kdzott) ezen reakcidtipus pontos mechanizmuséanak feltérképezésére
IS.

A DA reakciok a periciklusos reakciok csoportjaba tartoznak, ebbdl addéddan jellemzéen
koncertikusak. Azaz a reakcid egyetlen 1épésben jatszodik le, és a két Gijonnan létesiilé o-kotés
egyszerre alakul ki. Azonban, mar a kezdeti szamitasos kémiai vizsgalatok bebizonyitottak alternativ
(tehat nem-koncertikus) reakcioutak 1étezését mar a legegyszeriibb, buta-1,3-dién etilénnel vald
reakcidja esetében is. Ezen, nem-koncertikus utvonalon a két uj 6-kotés idében elkiiloniilve, egymas
utan, egy koztitermék kozbeiktatdsaval jon létre. Késobb kideriilt, hogy ezen két kitlintetett
(koncertikus és nem-koncertikus) mechanizmus mellett 1éteznek olyan, koztes esetek is, amikor a
reakcid koncertikus (tehat nincs kozti termék), viszont a két 0j kotés kialakulasanak mértéke a
reakciokoordinadta ~ mentén nem  azonos  (aszinkron  koncertikus  mechanizmus).
Habar ezen mechanizmusok az irodalomban ismertek, a kozottiikk fennalld kapcsolat, azaz, hogy
hogyan valik egy koncertikus reakcid tobblépésessé, még nem ismert. A TDK dolgozatom soran
célom volt megvizsgalni ennek lehet6ségét, illetve, hogy a reaktansok (dién és dienofil) elektronikus
tényez6i, hogyan jarulnak ehhezhozza. Ehhez modellreakcioként a [PCO] ™ anion 2-piranonnal vald
reakciot valasztottam, amely aszinkron koncertikus mechanizmussal rendelkezik. Elsdként
megvizsgaltam 4-4 elektronszivd és elektronkiildd csoport hatdsat a piranon elektronikus
tulajdonsagaira. A szlirés alapjan kivalasztottam 4-4 diént, amelyek esetében felderitem a teljes
reakciomechanizmust. A 2-piranon szisztematikus modositdsaval a koncertikus reakcidé néhany
esetben tobblépésessé valt. Az eredmények alapjan megallapitottam egy 0 6sszefiiggést az aktivalasi
gatak ¢és a dién LUMO energidja kozott, illetve a dién tekintetében azonositottam tovabbi
tulajdonsagokat, amelyek valdszinlisithetden hozzdjarulnak a tobblépéses mechanizmus
kialakuldsahoz.
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Radioaktiv stroncium dekorporacio vizsgalata alkalifoldfém ionok komplexképzodésének
szamitogépes analizisén Kkeresztiil

Kulcsszavak: Komplexképzddés, DFT szamitasok, molekuladinamika

Az ipari tevékenységek soran kiilonb6zé fémionok jutnak az dkoszisztémaba, amelyeknek jelentds
szennyez0 hatasuk van a kornyezetre, és kiilondsen mérgezdek az emberre nézve. Az atomerdmiivek
miikodése, a multbéli atomfegyver-kisérletek és katasztrofak kovetkeztében jelentds mennyiségii
radioaktiv stroncium (*°Sr). A radioaktiv stroncium az egyik legveszélyesebb izotop élettani hatésait
tekintve, mivel képes helyettesiteni a kalciumot a csontvazban. A nuklearis biztonsag és az
atomenergia fenntarthatd fejlddése szempontjabol kulcsfontossagi egy olyan kelatképzd szer
kifejlesztése, amely alkalmas ennek az ionnak a megkotésére. TDK dolgozatomban a (7,16-bisz-
malonat)-1,4,10,13-tetraoxa-7,16-diazaciklooktadekan-bisz-malonsav (XI) vegyiilet kelatképzo
hatasat vizsgaltam az alkalifoldfém kationokra, nevezetesen a kalciumra (Ca®") és a stronciumra
(Sr*). A komplex ionokhoz valo szerkezeti és kotési jellemzéit a B3LYP/def2-TZVP hibrid
strtiségfunkcional (DFT) alapu elméleti szamitasokkal vizsgaltam nagy pontossaggal, vizes SMD
polarizalhaté kontinuum modellben. A modell és az elméleti szint validalasat kalcium és stroncium,
etilén-diamin-tetraccetsavval (EDTA) alkotott komplexeivel végeztem el. Molekuladinamikai (MD)
szimulaciokkal a komplex tovabbi tanulméanyozasat is elkezdtem. A DFT ¢és az MD eredmények
Osszehasonlitasat azzal a céllal végeztem el, hogy megbizonyosodjak az MD 4ltal kapott kation-
komplex szerkezetek pontossagarol. Szamitdsaim alapjan megallapitottam, hogy a kivalasztott
erfterek, a DFT eredményeivel Osszevetve jO egyezést mutatnak, felhasznalhatok a
molekuladinamikai szimuldciokkal torténd szabadenergiaprofil meghatarozdsaban, ezaltal teljes
képet kapva az ionok ¢és a kelatképzdk kozotti kdlcsonhatasokrol.
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A SiH3zl + F reakcio dinamikajanak elméleti modellezése
Kulcsszavak: SiH31 + F-, PES, QCT, ManyHF, ab initio

Az S, 2 reakciok dinamikdja mind kisérleti, mind elméleti modszerekkel intenziven kutatott teriilet,
ugyanis a szintetikus szerves kémia, valamint a biologia rendkiviil széles korben alkalmazza ezen
reakcidkat. A szilicium centrumon lejatszodod bimolekularis nukleofil szubsztiticiokat magas
reaktivitds, nagy valtozatossag és kedvezd termodinamika jellemzi. Ennek ellenére joval kevésbé
tanulmanyozottak a széncentrum reakciokhoz viszonyitva. Munkénk soran a SiH,l + F reakcio
dinamikajanak feltérképezését tiztiik ki célul. Ezt egy tjonnan fejlesztett globalis analitikus
potencialisenergia-feliileten (PES-en) futtatott kvazi-klasszikus trajektoridk elemzésével kivantunk
megvalodsitani.

A stacionarius pontok geometriait CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ(-PP) szinten optimalizaltuk, illetve
ezen a szinten végeztiik a rezgési analizis szamitdsokat is. A kapott szerkezetek Descartes-
koordinatainak kitéritésével eldallitott 10 325 geometriabol épitettiik fel a kezdeti illesztési készletet,
melyek energiait ManyHF-[CCSD-F12b + BCCD(T) — BCCD]/aug-cc-pVTZ(-PP) szinten
szamitottuk ki. A globalis analitikus potencidlisenergia-feliilet kifejlesztéséheza ROBOSURFER
programcsomagot hasznaltuk. A PES fiiggvényt Morse-valtozok polinomjaként definidltuk, melyek
transzformalt atom-atom tavolsagok. A fejlesztés kezdetén 5-6d, késdbb 6-od rendii polinombézist
alkalmaztunk, utobbi esetén 10 810 koefficienssel. [llesztéshez a sulyozott legkisebb négyzetek
modszerét hasznaltuk. A végsé PES-en szamolt reakciohdk, valamint a stacionérius pontok energiai
az ab initio értékekkel kémiai pontossadgon beliili egyezést mutattak. A végsé PES-en 1 930 000
kvazi-klasszikus trajektoriat futattunk 1 és 80 kcal/mol kozotti litkzési energia tartomanyban. Ezek
elemzése soran meghataroztuk az egyes termékcsatornakhoz tartozé reakcidovaloszinliség, valamint
integralis hataskeresztmetszet értékeket. A kapott eredmények azt mutattak, hogy a SiH,l + F és a

kutatocsoportunk altal korabban vizsgalt SiH,Cl + F reakcidk nagymértékben hasonlitanak, néhany
érdekes kiilonbségtdl eltekintve.
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A CoHsl + Cl reakcei6 feltérképezése kiilonbozé kvantumkémiai modszerek segitségével

Kulcsszavak: MP2;CCSD(T)-F12b,PES;atmeneti dllapot; minimum

Dolgozatomban a C,H.I + CI reakcidé kiilonbozd reakcidcsatorndit térképeztem fel kétféle

kvantumkémiai mddszer segitségével. Az egyes staciondrius pontokhoz tartozd geometriai
optimalasokat és frekvenciaszdmitasokat eldszor MP2/aug-cc-pVDZ elméleti szinten végeztem el,
majd az igy meghatarozott szerkezetek segitségével elvégeztem a szamitasokat CCSD(T)-F12b/aug-
cc-pVDZ elméleti szinten is. Ezt kdvetden un. ,,single-point” energiaszamitasokat hajtottam végre a
kapott legpontosabb geometriak felhasznalasaval CCSD(T)-F12b moédszer segitségével aug-cc-
pVTZ és aug-cc-pVQZ bazisok mellett. Tovabba korrekcios szamitdsokat végeztem, az Un.
torzskorrekciot, 6T és 8(Q) korrekcidt, és spin-palyakorrekciot. Ezeknek kdszonhetéen megkaptam
a legpontosabb energiaértékeket, és ezek alapjan elkészitettem a reakcid energiaprofiljat, melyek
bemutatjdk az egyes reakcidcsatorndkhoz rendelhetd energiagatakat és a termékcsatomak
exo/endotermicitasat. Hat féle reakcidcsatornat vizsgaltam a munkam soran: hidrogén -absztrakciot,
jod-absztrakciot, hidrogén-szubsztiticiot, jod-szubsztituciot, CHal-szubsztiticiét, és metil-
szubsztiticiot. A legkisebb energiagattal a hidrogén-absztrakcios reakciocsatorna rendelkezik, ezen
beliil az a reakciout, amikor a klératom a jédatom melletti hidrogént vonja el. A legmagasabb
kinetikai gatja az elolrél-tamadédsos hidrogén-szubsztiticidos reakcidcsatornanak van. A
termékcsatornak tekintetében a hidrogén-absztrakcids €s jod-szubsztitiicios reakciokon kiviil minden
esetben endoterm a reakcid, melyek koziil a legnagyobb endotermicitassal a hidrogén-szubsztitlcio
rendelkezik. A legexotermebb jod-szubsztitiicids termékcsatorna.
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Reakciok minimum energia utvonalinak optimalizalasa gépi tanulas felhasznalasaval

Kulcsszavak: Nudged Elastic Band; Minimum Energy Path, Optimalizacio; gépi tanulds, Delta
Learning

A szamitogépes kémiaban egyre nagyobb teret nyernek a gépi tanuldson (ML) alapuldé modsze-
rek, melyek prediktiv ereje — a hagyomanyos tarsaikkal ellentétben — a matematikai formalizmus és
a kozelitések javitasa nélkiill novelhetd, pusztan a training adathalmaz kiterjesztésével.
Diakkori kutatdsom soran az Andreas W. Hauser és kutatocsoportja altal kifejlesztett ML-NEB
modszertl teszteltem egy kiterjedt adatbazison, illetve annak egy Delta-Learning alap tovabbfejlesz

az eredeti ML-NEB-hez képest nagyobb robosztussag és kisebb hibak jellemzik.

Szamszerisitve: algortimusunk a Direct-ML alapu NEB modszernél haromszor robosztusabb,
mikdzben az eredeti NEB algoritmushoz képest négyszer kevesebb er6hivast igényel.
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Hazai mutans transztiretin tetramerizaciéjanak vizsgalata in silico modszerekkel a jobb
terapias stratégiaért

Kulcsszavak: Transztiretin amiloidozis, hazai mutdns, in silico; vegyes tetramer

A Transztiretin amiloidozis (ATTR) egy foként iddseket érintd progressziv betegség, amely a
Transztiretin fehérjébdl képzodd amiloid szalak szervezet szerte torténd lerakddésaval jar, az
életmindség romlasat okozza és kardialis forméja haldlos kimenetelii. Jelenleg a rendelkezésre allo
0sszes gyogyszeres terapia azon az elven miikddik, hogy a nativ formébantetramerikus Transztiretint
(TTR) a koros folyamat elsé 1épésénél, a tetramer disszociacional megallitsa a tetramer szerkezet
stabilizalasaval. A magyar populécid vizsgalata kimutatta, hogy a fehérje HS8R mutécidja érinti a
legtobb magyar csalddot. A mutécid legjelentdsebb hatdsa, hogy teljes mértékben megakadalyozza a
fehérje tetramerizacidjat, amely sulyos aggalyokat vet fel a gyogyszeres kezelések hatasoss dgaval
kapcsolatban. A gyogyszerek miikodésének egy lehetséges miikodési modjat ennek ellenére az
jelentheti, ha a betegekben heterozigéta médon eldforduld TTR H88R fehérje képes a vad tipusi
TTR-rel vegyes tetramert képezni, &m erre vonatkozoan eddig semmilyen kutatads nem folyt. A
kutatdsom témadja a transztiretin fehérje, HS8R mutansanak tetramerizacids hajlaméanak vizsgalata
volt, in silico modszerekkel, azzal a céllal, hogy megallapitsuk, képes lehet-e a TTR H88R a vad
tipusuval vegyes tetramert képezni, amely igy a jelenleg rendelkezésre 4116 gyodgyszerek célpontja
lehet. Molekuladinamika szimulécidkat futtattam az 0sszes lehetséges mutdns kombinaciorél (7
szimulacid), majd ezekbdl, az egyes komplexek létrejottéhez tartozd szabadentalpia valtozas
meghatarozasa érdekében szamitasokat inditottam. Ezeket kiértékelve megallapitottam, hogy a vad
tipusu tetramerhez viszonyitva termodinamikailag nem kedvezdtlenebb bizonyos vegyes tetramerek
létrejotte. Ezt az eredménytin vitro kisérlettel tAimasztottam ald. Vad tipu su tetramer TTR-t monomer
H88R mutanssal inkubalva MS alapt peptidtérképezés segitségével mutattam ki a mutans jelenlétét
a tetramer frakciobol.
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Biolégiai membranok megfestésére alkalmas fluoreszcens festékek gerjesztési
tulajdonsagainak vizsgalata kvantumkémiai modszerekkel

Kulcsszavak: kvantumkémiai modszertan; fesziiltségérzékeny fluoreszcens festékek, spektralis
tulajdonsagok; biologiai membranok

Dolgozatomban korszerli technologiai eszkdzok és elméleti modellek alkalmazasaval egy olyan
kvantumkémiai  protokoll kidolgozésdra torekszem, amely eszkozként szolgdlhat a
fesziiltségérzékeny fluoreszcens festékek gerjesztési tulajdonsadgainak predikcidjahoz. Az ilyen
festékek kulcsszerepet jatszanak a bioldgiai membranok akcids potencidljanak nagy felbontasu
vizsgalataban, ezért hatékonyabb molekulatervezési stratégidk kidolgozasa kozvetleniil hozzajarulhat
az orvosbioldgiai kutatasok elémozditasahoz.

Kutatasom célja a legmodernebb kvantumkémiai eljardsok alkalmazhatésaganak hatarainak
feltérképezése, valamint olyan moddszertan kidolgozasa, amely a még nem szintetizalt festékek
gerjesztési tulajdonsagainak pontos elméleti meghatarozasat is lehetové teszi. A dolgozatomban
bemutatom az altalam alkalmazott kvantumkémiai modszerek elméleti alapjait, részletesen targyalom
a valasztott kvantumkémiai moddszertant és ismertetem az elért eredményeket, azok pontossagat,
valamint értelmezését.

A szamitasok kozpontjaban a festékek alapvetd spektralis és dinamikai tulajdonségai allnak, mint
példaul az abszorpcios és fluoreszcens maximumok, intenzitasok, dtmeneti dipélusmomentumok,
fluoreszcencia sebességi allandok, a gerjesztett allapotok élettartama, valamint a fotonindukalt
intramolekularis  elektrontranszfer mechanizmusanak kvantumkémiai elemzése. Ezek a
tulajdonsagok alapvetéen meghatarozzak a festékek viselkedését és alkalmazhatosagat biologiai
rendszerekben.

Az eredmények egy komplex, rugalmas ¢€s prediktiv protokoll kidolgozasat teszik lehetové, amely
nemcsak a jelenlegi kvantumkémiai modszerek hatékonysagat demonstralja, hanem j utakat is nyit
a kivant spektralis tulajdonsagokkal rendelkezé molekulak tervezésében. Ezaltal dolgozatom
hozzajarul a kvantumkémia és a molekulatervezés interdiszciplinaris fejlédéséhez, valamint a
bioldgiai membranok vizsgalatdban alkalmazhat6 innovativ megoldasok kidolgozasahoz.
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Quantum mechanical calculation of reaction rate coefficients

Kulcsszavak: reaction dynamics; bimolecular reactions; autocorrelation functions; reactive flux;
thermal flux

Numerous methods have been developed for the computation of temperature-dependent reaction rate
coefficients. The most widely employed methods neglect, partially or fully, the quantum effects.
During my work, | implemented a fully quantum mechanical method, originally proposed by Miller,
Schwartz and Tromp [1], which allows the direct determination of temperature-dependent reaction
rate coefficients. This means that there is no need for the expensive and troublesome computation of
detailed, state-to-state information. The algorithm | developed and implemented follows a five-step
procedure: (1) diagonalization of the so-called thermal flux operator, (2) time propagation of selected
thermal flux eigenfunctions, (3) evaluation of the so-called flux autocorrelation function, (4)
integration of the flux autocorrelation function, and (5) division of the result by the reactant partition
function.

The code | developed is a significant extension of the GENIUSH program package, developed in our
research group. GENIUSH was originally designed for the (quasi-)variational solution of the time-
independent nuclear Schrédinger equation. The general kinetic energy representation encoded in
GENIUSH ensures that the code can be applied to any reaction scheme, once the potential energy
surface and the internal-coordinate  definitions are  specified by the  user.
To validate my code, I performed computations on two model reaction systems: the one-dimensional
Eckart barrier and the collinear H, + H = H + H, reaction. Finally, | applied my approach to the full-
dimensional H, + D = H + HD reaction. In the case of the Eckart potential the computed reaction rate

coefficients showed good agreement with the analytical results. There is also excellent agreement
with the literature results for the other two bimolecular chemical reactions, across a large temperature
range. During the validation of my code, | identified issues with nonphysical eigenvalues of the
thermal flux operator, which were avoided by introducing an additional term in the potential.
There are several planned extensions of my research work. For example, | would like to treat systems
with more than three atoms, and | would like to investigate the isotopic kinetic effect for reactions of
astronomical interest, especially for systems containing light atoms and at low temperatures, where
quantum effects are important.

[1] Miller, W. H.; Schwartz, S. D.; Tromp, J. W. The Journal of Chemical Physics, 79, 48894898
(1983)
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A F~ + PH2l reakcio dinamikajanak modellezése sajat fejlesztésii ab initio potencialisenergia-
feliileten

Kulcsszavak: SN2, proton absztrakcio; kézponti atom; inverzio, kvazi-klasszikus trajektoria

A szamitogépek megjelenésével lehetdség nyilt szoftvereket is bevonni a tudoméanyos kutatasokba.
Ezek elOnyeit hasznalja ki az elméleti kémia is, ami kiilonféle kémiai rendszerek és reakciok
modellezésével foglalkozik. Szamitogépes mddszereket az egyik legfontosabb szerves reakciotipus,
a bimolekulas nukleofil szubsztitiicio (S\2) vizsgéalatara is eldszeretettel alkalmaznak. A szén- és
nitrogén centrumon lejatszodo S 2 reakciokat mar joval régebben elkezdték felderiteni, mig a foszfor,
mint kdzponti atom szerepe még kevésbé tisztazott. Dolgozatom témdja a F + PH,I reakcid
dinamikdjanak modellezése. El6szor a mar rendelkezésre allo stacionarius pontokbol kiindulva
random kitéritéseket végeztiink, hogy eldallitsuk a kezdeti illesztési készletet egy potencialisenergia-
feliilet (PES) fejlesztés¢hez. Az igy kapott pontokra single point energiaszamitdsokat végeztiink
ManyHF-BCCD(T)-alapt kompozit modszerrel a MOLPRO programcsomag alkalmazasaval. Az
analitikus PES fejlesztését a ROBOSURFER programcsomaggal végeztiik 1-50 kcal/mol iitkdzési
energia tartomanyban. Ezutan kvazi-klasszikus trajektoria szimulaciokat futtattunk hét kiilonb6z6
iitkdzési energian. Az 1igy kapott adatokat sajat készitési elemzdokoddal értékeltiik ki.
A benchmark és a PES-en kapott energidk jo egyezést mutatnak. A két f6 termékcsatorna koziil
alacsony litk6zési energidkon a szubsztitucid reaktivitasa nagyobb, magasabb energidkon pedig a
proton absztrakcid valik kisebb mértékben domindnssd. A szorasi sz0g eloszlas mindkét csatorna
esetén eldre szorodasi hajlamot mutat, ami a lehasitdsos mechanizmusra utal. Szubsztiticié esetén a
tamadasi szognél 90° a preferalt, ami egybevag a staciondrius pontok szerkezetével. A relativ
transzlacids energia eloszlasokbdl azt allapitottuk meg, hogy a szubsztitucid az egész litk6zési energia
intervallumon inkabb indirekt reakcio, mig a proton absztrakcid nagyobb energiakon direktté valik.
Sztereokémiai szempontbol a szubsztituciés termékek nagyobb része inverzids, de az iitkdzési
energia novekedésével a retenci6 ardnya nd. Eredményeink hozzéjarulnak a kézponti atom és a
tdvozod ion reakciddinamikéra gyakorolt hatdsdnak szélesebb korli megértéséhez.
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A Cl + CH3X (X=F, Cl, Br, I) reakciok lehetséges titvonalainak nagypontossagu
kvantumkémiai feltérképezése

Kulcsszavak: kloratom,; metil-halogenid; staciondrius pont,; dtmeneti allapot, energiakorrekcio

Dolgozatomban a Cl + CH,X (X = F, Cl, Br, I) rendszerek négy lehetséges reakcioutvonalat

térképeztiik fel, nagypontossagi kvantumkémiai modszerekkel. A vizsgalt reakciok a hidrogén-
absztrakcid, hidrogén-szubsztiticio, halogén-absztrakcié €s halogén-szubsztitucid voltak. Elsd
lépésként kisebb szamitasigényli elméleti szinten (MP2/aug-cc-pVDZ) meghataroztuk a fontosabb
stacionarius pontokat. A kapott szerkezetek paramétereinek pontossagat tovabb noveltiik csatolt-
klaszter mddszerrel, egyre nagyobb baziskészletek alkalmazasa mellett végzett szamitdsokkal
(CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVDZ, CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ). A leheté legnagyobb pontossag
elérése érdekében a kapott eredményeket tovabb pontositottuk energiakorrekcids szamoléasok
segitségével. Figyelembe vettiik példaul a torzselektronok 6sszehangolt mozgasat. Vizsgaltuk kétféle
relativisztikus hatds (skalaris relativisztikus effektus, illetve az elektronok palya- és spin-
impulzusmomentumanak kolcsonhatasdbdl eredd spin-palya korrekcid) hozzajarulasat is.
Osszevetettiik a kiilonbozé baziskészletekkel szamitott energidkat és tanulmanyoztuk a
baziseffektusokat. Megvizsgaltuk, hogy csatolt-klaszter mddszer hasznélata soran, a magasabb rendii
gerjesztések figyelembevétele hogyan hat a végsd energiaértékekre. Végiil a harmonikus rezgési
frekvenciak segitségével szamitottunk zérusponti-energia korrekciot. A szamitott korrekcidknak
koszonhetden sikertiilt rendkiviil j6 egyezést elérni a kisérleti reakcidentalpiakkal. Szamos esetben
megfigyelhetdek osszefliggések az X halogén atom mérete és a szamitott korrekciok értékei kozott.
A magyarazatlegtobb esetbena C — X kotés erdsségének csokkenésébenrejlik, amennyiben a halogén
atom mérete n6. A Hammond posztulatum lehet6séget kinalt az atmeneti allapotok szerkezeteinek
kvalitativ értelmezésére. A Polanyi-szabalyok segitségével kovetkeztetéseket vontunk le a targyalt
rendszerek reaktivitdsanak hatékonynodvelésével kapcesolatban. A vizsgaltrendszerek eseténazonban
a rezgési szabadsagi fokok nagy szama miatt eltérések varhatdéak a Polanyi-szabalyoktol.
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A F~ + NH2l reakcié analitikus potencialisenergia-feliiletének Kkifejlesztése és
mechanizmusainak részletes vizsgalata

Kulcsszavak: reakciodinamika; potencidlisenergia-feliilet; kvazi-klasszikus trajektoria modszer,
SN2; kozponti atom

A bimolekularis nukleofil szubsztitlicios (S,2) reakciok mechanizmusat szén centrum esetén mar
széles korben tanulméanyoztak. Az utdbbi idében nagyobb figyelmet kaptak az olyan S, 2 reakciok is,
amelyekben mas heteroatom szerepel kdzponti atomként (pl.: Si, N, P). A munkéam soran a nitrogén-
centrumu, F~ + NH,I reakci6 energetikdjanak és dinamikéjanak vizsgélatat végeztiik nagypontossagu
kvantumkémiai elektronszamito- és kvazi-klasszikus trajektoria(QCT)-modszerekkel.

A kutatdcsoportunkban korabban magas elméleti szinten meghatarozott stacionarius pontokat [1]
kiegészitettiik az 4ltalam szamitott szerkezetekkel. Ezt kovetden analitikus potencidlisenergia-
feliiletet (PES) fejlesztettiink a ROBOSURFER program [2] segitségével, automatizalt eljarassal. A
PES felhasznalasaval QCT szimulaciokat futtattunk széles litk6zési energia tartomanyban a F~ + NH, |
rendszer dinamikai vizsgéalatdhoz. Az eredmények elemzéséhez az ltalam irt elemzéprogram-kodot
hasznaltuk fel. A reakcid vizsgalata soran kiilonos figyelmet forditottunk a sztereodinamika
alakulasara, a tdvozo ion és a kdzponti atom hatas vizsgalata mellett. A reakciok mechanizmusaira a
termékek szorasi- és tamadasi-szogeloszlasabol tudtunk kovetkeztetni. A F~ + NH,I rendszer esetében
két f6 reakcioutat térképeztiink fel. Az egyik a I + NH,F termékekhez vezetd S, 2 reakcio, a masik
pedig a proton-transzfer, amely soran HF + NHI termékek keletkeznek. Meglepé mddon az endoterm
proton-transzfer reakciout az dsszes vizsgalt litkzési energian nagyobb valoszinliséggel jatszodott
le, mint az exoterm S, 2 csatorna. A C-centrumu rendszerekkel ellentétben a F~ + NH,I reakcio nem
mutat sztereospecificitast. Az altalanos S, 2 reakcidomechanizmusokon feliil a csoportunkban a F~ +
NH,CI reakcio esetén felfedezett [3] multiinverzidos mechanizmus lejatszodasat itt is megfigyeltiik.
Az F + NH,I rendszer energetikajat vizsgalva néhol jelentds eltéréseket tapasztaltunk a F~ + NH,CI
reakcidhoz képest.

[1] B. Hajdu, G. Czako, J. Phys. Chem. A, 122, 1886 (2018)
[2] T. Gy6ri, G. Czako, J. Chem. Theory Comput., 16, 51 (2020)
[3] D. Papp, G. Czako, Chem. Sci., 12, 5410 (2021)
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Fémklaszter-katalizalt szén-dioxid elektroredukcios folyamatok szimulacioja

Kulcsszavak: nanotechnologia; katalizator, oldoszer, szén-dioxid redukcio, féemklaszter

Kutatomunkam  soran  fémklaszter-katalizalt  szén-dioxid  elektroredukciés  folyamatok
modellezés segitségével. A szén-dioxid elektroredukcids szimulacidkat korabban jellemzden
oldészer nélkill vagy implicit oldoszerben végezték. Ezek a szimuldcidk gyakran nem irjak le
megfelelden az oldoszer szerepét a folyamatokra nézve, amire munkdm is ravilagitott.

Emiatt szisztematikusan felépitettem egy modellt, mellyel hatékonyan és pontosan tudjuk szimulalni
az elektroredukcios folyamatok altalanos kornyezetéiil szolgald vizes kozeget, illetve az elektrédot
magat, amire a klasztert levalasztjdk. Fokozatosan noveltem a klaszter koriil expliciten szimulalt
vizmolekuldk szamat, igy eljutottam egy 35 vizmolekuldval koriilvett ,,nanocseppig”, amelyben a
vizmolekuldk komplex kolcsonhatasokat képesek kialakitani mind a klaszterrel, mind az
adszorbatummal, mind pedig a szolvatburok tovabbi molekulaival.

A gyakorlati koriilményekhez kozelitve a modellt, megvizsgaltam az elektrodfeliilet (melyre a
grafénfeliiletet hasznaltam. A statikus szimulaciokat kovetéen a legérdekesebb szerkezeteken
molekuladinamikai szdmitasokat is futtattam. Ezek sordn megvizsgaltam a kiilsé elektromos tér
modellezésének lehetdségeit, amit elektronok, illetve kaliumatomok hozzdadasaval is megtettem.
Utobbi ravilagitott arra, hogy az elektrolitban jelen 1évé ionok szerepe szintén meghatdroz6 az
elektroredukcios folyamatokra nézve.

A kapott eredményeket a modellépités minden egyes fazisaban Osszevetettem az implicit oldoszer,
illetve a korabbi fazisok soran kapott eredményekkel. A kolcsonhatasok elemzése révén tovabbi
tanulsdgokat vontam le a folyamatok jellegérdl, illetve jellemzdirdl, a tanulsagokat a modell tovabbi
bovitése, fejlesztése soran felhasznaltam. A kapott modell tobb szempontbol megbizhatdbb
eredményeket szolgaltat, mint az implicit oldoszerben végzett szimulaciok, hiszen utobbiakban réz-
hidrid klaszterek képzddése termodinamikailag kedvezd, ami ellentmond a vartnak és explicit
oldoszerben kikiiszobolhetd. Emellett kiilsé fesziiltség alkalmazasa nélkiil jelentdssé¢ valnak a
klaszter oxidaciojaval jaro effektusok, melyeket implicit olddszerben egyaltalan nem tudnak leirni a
szimulaciok és amik révén Gjabb potencialis termékek jelennek meg.
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Benchmarking ab initio protocols for high throughput cluster calculations

Kulcsszavak: high-throughput, cluster, bechmark, DBBSC, ab initio

The combination of machine learning potential development based on local correlation reference
calculations and converged path integral simulations has been proposed by Daru et al. It was demon-
strated that the resulting CCMD approach can yield results in excellent agreement with experimental
data. However, the more than 3.5 million core hours necessary for the reference calculations imposes
considerable limitations on the method’s potential for routine application. In this work, I have investi-
gated the cost-accuracy compromises of using different basis sets and approximations within the local
coupled cluster approach to reduce the computational costs associated with the reference calculations
employed in the CCMD framework. My results demonstrate that a suitably chosen combination of
these settings and system size can potentially lead to 1-2 orders of magnitude speed-up, while poten-
tially also increasing the accuracy of the reference calculations. In particular, we have shown that
LNO-CCSD(T) in combination with DBBSC corrections, can lead to chemically accurate results with
unprecedented throughput using moderate basis sets.
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Regularized relativistic corrections for molecular systems
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This research report elaborates on a newly developed methodology for obtaining regularized
relativistic corrections for small molecular systems. This is a substantial step towards improving the
precision of theoretical data for these systems, helping understand and verify the results of high-
resolution spectroscopy at the edge of scientific knowledge.

The first section of the paper is dedicated to constructing the necessary theoretical framework, with
the main topics being: the foundations of non-relativistic quantum chemistry, the variational method,
explicitly correlated Gaussian functions (ECGs) and perturbative approaches.

Next, the importance of the square of the Hamiltonian operator is highlighted, detailing its
applications for regularization techniques of relativistic corrections and exact energy lower bound
calculations. With an understanding of the necessity of floating ECGs, three analytically unknown
matrix elements are identified that cause this operator to become incalculable for molecules. A
solution is then presented for evaluating these matrix elements in the form of an approximation,
proposed by Beylkin and Monzon [1]. The key steps of this approximation’s derivation are detailed,
with the recounting of investigations into the choice of the parameters, and considerations regarding
the shape of the basis functions.

The essence of this paper is focused on the integration of this approximation to evaluate the three
problematic matrix elements identified. The required derivations are detailed along with the
challenges and subcases that needed to be accounted for. In the end, the resulting methodology is
exceedingly robust, backed by the promising numerical computations presented. Results of
regularized singular operators of relativistic corrections are showcased for the He atom and the H3+
cation. The paper concludes with a summary and outlook on ongoing and future works regarding the
methodology.

[1] Beylkin G., Monzén L., Applied and Computational Harmonic Analysis, vol. 19, pp. 17-48,
(2005)
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Accelerating coupled cluster molecular dynamics of condensed phase aqueous systems using
cluster-based delta-learning protocols
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A szamitdgépes kémidban egyre nagyobb teret nyernek a gépi tanulason (ML) alapulé modsze-
rek, melyek prediktiv ereje — a hagyomdnyos tarsaikkal ellentétben — a matematikai formalizmus és
a kozelitések javitdsa nélkiil novelhetd, pusztdn a training adathalmaz kiterjesztésével.
Diakkori kutatdsom soran az Andreas W. Hauser €s kutatocsoportja altal kifejlesztett ML-NEB
modszert] teszteltem egy kiterjedt adatbazison, illetve annak egy Delta-Learning alap tovabbfejlesz

az eredeti ML-NEB-hez képest nagyobb robosztussag ¢s kisebb hibak jellemzik.

Szamszerlsitve: algortimusunk a Direct-ML alapt NEB moddszernél haromszor robosztusabb,
mikozben az eredeti NEB algoritmushoz képest négyszer kevesebb eréhivast igényel.
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Kisnyomasu higanygoéz és KrCl excimer lampa hatékonysaganak dsszehasonlitasa UV/H20:2 és
UV/PDS eljarasok soran

Kulcsszavak: vizkezelés, antibiotikum, excimer, mdtrixhatas, fotolizis

Napjainkban szamos biologiai hatdssal bird, perzisztens mikroszennyezd keriil felszini €s felszin
alatti vizeinkbe, kozegészségiigyi és kornyezeti problémakat okozva. A SO4™ és ‘OH generalasan
alapul6 nagyhatékonysagu oxidéacios eljarasok kiegészitd vizkezelési modszerként lehetOséget
kindlnak  ezen  vegyiiletek  hatékony  eltdvolitdsara az  ivoviz  kezelés  soran.
A kisnyomast higanygdézlampa (LPM) a vizkezelésben elterjedten hasznalt fényforras, mely 254 nm-
es fényt bocsat ki. Az LPM lampa alternativdja lehet a 222 nm-es fényt kibocsatdé KrCl excimer
lampa, melynek hasznalata a Covid-19 vilagjarvany alatt terjedt el, elsOsorban feliiletek és 1égterek
ferttlenitésére. Munkank soran UV/H,0, és UV/PDS (PDS: peroxo-diszulfation, S,042-) modszerek
hatékonysagat vizsgaltuk a két fényforras esetén, szerves modellvegyiiletként trimetoprim
antibiotikumot hasznélva. Az azonos elektromos teljesitmény (15 W) ellenére az LPM lampa
fotonfluxusa egy nagysagrenddel nagyobb, mint az excimer lampaé. Azonban a H,O, és a PDS 222
nm-re vonatkoz6 molaris abszorbancidja jelentésen meghaladja a 254 nm-re vonatkoz6 értéket, ami
a foton fluxusbol szarmazo hatranyt részben kompenzalja. Ennek kovetkezménye, hogy az LPM
lampa esetén mindkét oxidaloszer atalakuldsi sebessége csak kétszerese az excimer lampa esetén
mértnek. Azonban nem csak az oxidaldszerek, de a trimetoprim, és a biologiai kezelt kommunalis
viz, mint matrix komponenseinek abszorbancidja is szamottevoen né a hullamhosszisag
csokkenésével. Kovetkezésképpen az oxidaloszer, a matrix szerves és szervetlen komponensei €s a
trimetoprim kozott kialakuld kompeticio a fotonokért a két fényforrds esetén kiilonb6z6 mértékben
befolydsolja a szerves célvegyiilet atalakuldsaért felelés gyokok képzddésének a sebességét.
A 222 nm-es KrCl excimer lampa korlatai ellenére jo alternativaja lehet a vizkezelésben hasznalt
kisnyomdst higanygézlampanak az UV/PDS és UV/H,0, eljarasoknal. A szervetlen és a szerves
vegyliletek 222 nm-re vonatkoz6 nagyobb molaris abszorbancidi miatt azonban az egyes
komponensek kozott sokkal erdsebb verseny alakul ki a fotonokért, mint a 254 nm-es fotolizis
esetében, amit mindenképpen figyelembe kell venni a miikddési paraméterek optimalizalasa soran.
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A [{RuClz(mtppms).}.]-komplex altal katalizalt hangyasav bontas tanulmanyozasa
Kulcsszavak: Homogén katalizis; Hidrogén tarolas, Hangyasav bontds

A hidrogén gaz megfeleld tarolasi modjanak, majd lizemanyagként valo felhaszndlhatosaginak
érdekében meg kell taldlnunk a koltséghatékony és kedvezd tarolasi modot. Ilyen lehetdséget biztosit
szamunkra az, amikor kémiai kotéseket kialakitva taroljuk a hidro gént, az ilyen tipust rendszerekben
hosszu ideig tarolhat6 a H, veszteségnélkiil. Az OTDK dolgozathoz kapcsolodé kutatasaim sordn a
[{RuCl,(mtppms), },]-komplex katalizator tanulmanyozasat végeztem el. A komplexek szintézise
utan vizsgaltam a katalitikus hangyasav bontast és a kiilonbozo feleslegben alkalmazott halogenid
ionok hatasat a gazfejlddési reakcioban. A mérések kivitelezésére atmoszférikus, term osztalt
gazbiiréttat hasznaltam. A [{RuCl,(mtppms),},] komplex esetében vizsgaltam a pH hatasat a bontasi

reakciora és ennek eredményeként azt kaptam, hogy 2:8 aranyt HCOOH/HCOO™ rendszerben érhetd
el a maximalis reakcidsebesség (TOF = 1075 h™). Ezt kdvetSen pedig két eltérd kezdeti pH-val
rendelkezd rendszerben tanulmanyoztam a halogenid ionok hatdsat 2—-20000x feleslegekben
alkalmazva.

Jelentds eltérést tapasztaltam a két rendszer kozott. A 2:8 HCOOH/HCOO -t tartalmazé oldatokban
—kezdeti pH 4,30 — a legjelentésebb hatast a bromid ionok fejtették ki a bontasi reakciora, ~1,8x-0S
sebesség noveld hatast értem el 300x feleslegben alkalmazva a halogenidet. (TOF=1949 h™).
Ezzel szemben, amikor csak HCOOH-t tartalmazott a rendszer — kezdeti pH-ja 2,30 — a fluorid ionok
fejtették ki a legjelentdsebb hatast a bontasi reakciora. A halogenid nélkiili reakcidhoz képest (TOF
= 553 h™) 2x-es sebesség noveld hatast (TOF = 1133 h™) értem el, amikor 1000x feleslegben
alkalmaztam a fluorid ionokat. Tovabba 1000x-20000x feleslegben alkalmazva a hangyasav 100%-
a elbomlott. Ezt azzal magyarazzuk, hogy feltehetéen a Ru-alapu komplex esetében is HF keletkezik,
amely ko-katalizatorként részt vesz a reakcioban és ezaltal ndveli a reakcid sebességét.
Végsé konkluzioban a Ru-alapt komplex esetében gyakorlatilag az 0sszes halogenid iont
alkalmazhatnank a kémiai hidrogén tarolds ezen teriiletén. Mivel megfeleld koriilmények kozott,
adott koncentraci6 tartoméanyban alkalmazva né a hidrogén fejlodés sebessége. A legkivalobb
halogenid ionnak pedig a fluorid ion mondhaté a Ru-komplex katalizator esetében (is), mert adott
koriilmények kozott nem csak a sebesség noveld hatasat tudjuk kihasznalni, hanem 100%-0s
konverzio6 is elérhetd a dehidrogénezési reakcidban.
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Vizszam érték meghatarozasara alkalmas modszer tovabbfejlesztése

Kulcsszavak: Feliiletaktiv anyagok, HLB, vizszam, modszerfejlesztés

A kiilonboz6 feliiletaktiv anyagok, vagy mas néven tenzidek a mindennapi életben €s a vegyiparban
is szinte minden teriileten megtaldlhatok. Amfipatikus jellegiik nagymértékben befolyasolja a
tulajdonsagaikat, funkcidjukat és alkalmazhatosagukat. A vizben és az olajban vald oldhatdsag
aranyat a HLB ¢értékkel (hydrophilic-lipophilic balance), vagy az ezzel szorosan &sszefliggd
vizszammal szoktdk jellemezni. Ezen érték meghatarozasara régota jol bevalt vizsgalati modszer all
rendelkezésre, am az ehhez hasznalt segédanyagok és vegyszerek jelentds részérdl napjainkban
kideriilt, hogy stlyos egészségkarositd hatdssal birnak és kivezetésre keriiltek a mindennapi
laboratoriumi hasznalatbol.

A kisérleti munka soran cé€l volt egy olyan olddszert vagy oldoszer kombinaciot talalni, amellyel a
vizszdm meghatarozasi modszer kivitelezhetd. Tovabba célunk volt olyan oldoszereket vizsgalni,
mely kornyezetvédelmi és humanbiologiai szempontbdl keveésbé karos, ezen kiviil kdnnyen €s olcson
beszerezhetd.

106



GARDI BALINT
kémia
BSc, 6. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Téemavezetok:

Dr. Téth Agota

egyetemi tandar, SZTE TTIK
Dr. Horvath Dezso
egyetemi tanar, SZTE TTIK

Kitozangyongyok méretfiiggo kollektiv viselkedése
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Kollektiv viselkedéssel kornyezetiinkben gyakran talalkozhatunk: a szentjanosbogarak 6sszehangolt
villogasatol, a sejtek on- és létfenntartasatbiztositd mozgasi mechanizmusokonkeresztiil a tirsadalmi
onszervezddésre példat jelentd vastapson at. Ezen 0Osszehangolt, szinkronizalt oszcillaciok
létfontossagu szerepet toltenek be mindennapi életiinkben. Kémiai rendszerekben torténd
szisztematikus kimutatdsa és szabalyozasa az évezredben kezd8do6tt. Munkam célja ezen jelenségek
laboratoriumbeli modellezése volt olyan mesterséges, aktiv anyagi rendszerekben, melyek kozti
fizikai kolcsOnhatds kémiai reakcioban torténd valtozas 4altal jon 1étre. A kisérletekhez
gadolinium(IIl)-kloridot és etanolt is tartalmazo ecetsavas kitozanszolt allitottam eld, melyet
perisztaltikus pumpa segitségével cseppenként adagoltam meghatarozott toménységi lugoldatba. A
kisérletekrdl gyorskameraval felvételeket készitettem, melyekbdl kinyert adatok kiértékelésével a
polimergyongydk egymassal vald kolcsonhatasdit és mozgasuk dinamikajat jellemeztem.
A savas szol lugoldatba cseppenésekor a kitozan térszerkezetének megvaltozasaval gél allapota sz
gyonggyé alakul. [1] Az etanol lugoldatbeli diffundalasa a feliileti fesziiltség csokkenését okozza,
mely a gyongyok felszinimozgasat és igy 6nmeghajtdo motorokka alakulasateredményezi. Két onjard
kitozangyongy egymas kozelébe keriilésekor két hatds hatarozza meg a tovabbi mozgasukat a
kapillaris vonzéas miatt a részecskék kozott vonzo kdlesonhatés 1ép fel, miga Marangoni hatas miatt
a részecskék egymast taszitjdk. [2] Amennyiben a vonzo6 és a taszitd kolcsdonhatds hasonld
nagysagrendii, oszcillacio 1éphet fel kozottiik. A 1étrehozotthalmazokban az egyes egyedek egymasra
gyakorolt hatasainak koszonhetden sajatos dinamikus mozgast eredményez0 szinkronizacio 1éphet
fel.

Munkam soran kiilonb6z6 méretli és szamu kitozangyongy viselkedését tanulméanyoztam, tér- és
idébeli szinkronizaciojukat mennyiségileg jellemeztem. A gydngydk méretének és szadménak
modositasaval eltérd, jol reprodukélhaté mozgasformakat figyeltem meg.

[1] Kumar, P., Horvath, D., Téth, A.: Chaos, 2022 (6) 063120.
[2] Kumar, P., Horvath, D., Toth, A.: Soft Matter, 2023 (22) 4137-4143.
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Anodos vizbontas kinetikajanak tanulmanyozasa forgo korongelektroddal
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Tudoményos didkkoéri munkam soran az elektrokémiai oxigénfejlédési reakciot (OER) vizsgaltam
kiilonb6z6 (oxidalt feliiletli arany és platina) forgd korongelektrodokon, erds bazisok hig vizes
oldataiban.

Az OER a leggyakrabban hasznalt elektrolizalé berendezések jellemz6 anddfolyamata, igy ennek
optimalizalasa elektrokémiai technologidk egész soranak teljesitményét tudja megndvelni. Ehhez
azonban meg kell hatirozni a megfeleld katalizatort, és azt széles alkalmazési tartoméanyon
karakterizalni is sziikséges. Az elektrokatalizatorok egyszerli szdmokkal kifejezhetd jellemzését
(amelynek céljaa teljesitményalapu rangsorolas) benchmarkingnak nevezziik: az OER -hez fejlesztett
katalizatorok ma széles korben elfogadott benchmarking mdédszerének alapja gyakorlatilag (adott
Osszetételli oldatban) egy megfeleld aramsirtiség eléréséhez sziikséges kiiszobfesziiltség
meghatarozasa. Dolgozatomban megmutatom, hogy e modszer sok szempontbol kritizalhato, de
leginkabb azért, mert nem ad lehetdséget annak megbecsiilésére, hogyan fiigg az OER arama az
oldatosszetételtol (elsdsorban a pH-tol), illetve az alkalmazott transzportviszonyoktol.

A probléma megoldéasara témavezetdimmel egy forgd korongelektrédos (rotating disk electrode,
RDE) mddszertdolgoztunkki, amelynek segitségével a katalitikus €s transzporthatasokatjol el tudtuk
kiiloniteni, és vizsgalatainkat reprodukélhaté modon oxidalt fémfeliileteken tudtuk elvégezni.
Témavezetdim kordbban mar foglalkoztak a hidrogénfejlddés hig savakban RDE-ken mérheto,
1épcsds szerkezetli polarizacids gorbéinek modellezésével: dolgozatomban megmutatom, hogy az
OER polarizacios gorbéi (enyhén bazikus koriilmények kozott) hasonlo 1épesds szerkezetiiek. Egy
Osszevont, kvazireverzibilis toltésatlépési reakcidt, €s a transzportegyenletek egyszeriisitett
megoldasat alkalmazva olyan modellt dolgoztunk ki, amellyel az OER folyamata viszonylag széles
pH ¢és kevertetési sebességtartomanyon harom paraméterrel — egy difftzios egyiitthatoval (D), egy
reakciosebességi egylitthatoval (k) és egy toltésatlépési tényezdvel (a) — jol leirhatdo volt. Az
elektrodfeliiletre jellemz6 paramétereket egy pH-fliggd cseredram-slirliséggé kombinalva a
katalizator josagat jellemzd, alkalmas benchmarking paraméterhez jutunk. Reményeim szerint
modszeriink a jovoben az OER rendszerek méretndvelhetdségének eldsegitésére, és kiillonbozo
katalizatorok 6sszehasonlitasra is alkalmazhatd lesz.
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A katodos hidrogénfejlodés vizsgalata kronopotenciometriaval kombinalt dinamikus
elektrokémiai impedanciaspektroszkopiai mérésekkel

Kulcsszavak: dEILS, impedancia, spektroszkopia, elektrokémia, hidrogénfejlédés

A tudomanyos didkkoéri munkdm soran kifejlesztettem egy dinamikus elektrokémiai
impedanciamérésen (dEIS) mérésen alapuld technikat, amellyel barmely tranziens mérés kdzben
kovetni lehet a toltésatlépési tényezd idobeli valtozasat a szabad feliilettdl, a valtozo pH-tol és a
tranziens mérésben szabalyozott jel tipusatol fliggetleniil. Ennek kdszonhetden sikeriilt meghatarozni
a kronopotenciometrias kisérletek kozben a toltésatlépési tényez6, valamint egy a tobbi ismeretlen
paraméter altal definidlt konstans értékét a kisérletek minden idépontjara.

Az 1) technikdval a hig perklorsavas NaClO, oldatba meriild arany elektrodon lejatszodo
hidrogénfejlédést vizsgaltam. A dEIS méréseket allando aramu elektrolizissel kombinaltam, melynek
soran mértem az elektrédpotencialt az 1d6 fliggvényében. Az igy kapott kronopotenciogramok alakja
a beallitott dramtol fiiggden jelentdsen eltért. Raadasul a nagy aramt gorbék szerkezete fiiggott a
mérés €s az elokezelésként szolgald polarizacio kozott eltelt id6tdl. Az 1) modszernek koszonhetden
sikerlilt modellezni az arany elektrodon lejatsz6dd hidrogénfejlédést ¢és megmagyarazni
kronopotenciogramok alakjat. A kisérletek soran a cellan atfolyd aram feloszthat6 a vizredukcio és a
hidrogénion-redukci6 dramdra. A gorbe szokatlan alakjaért a vizredukcio toltésatlépési tényezdjének
idofiiggése volt a felelds: nyugalmi allapot, savas elektrodon a vizredukcid toltésatlépési
tényezdjének értéke sokkal alacsonyabb, mint a staciondrius értéke elektrolizis kozben. A
toltésatlépési tényezd a cella lekapcsolasa utan €s a mérések kozben is valtozik, ez eredményezi a
gorbék 1dofliggeését. A vizredukeid toltésatlépési tényezdjének valtozasa egyaltalan nincs hatassal a
hidrogénion-redukcid toltésatlépési tényezdjére, ez is mutatja, hogy két parhuzamos folyamatrol van
sz0.

Az 1) mérési modszer segitségével sikerililt meghatdrozni a vizredukcid kisérletekben vizsgalt
paramétertartomanyon torténd leirdsdhoz sziikséges Osszes kinetikai paramétert, mint példaul a
nyugalmi toltésatlépési tényezdket, vagy a sebességi egylitthatokat. Sikeriilt emellett illesztésekbdl
meghatarozni a hidrogénion ¢és a hidroxidion atlagos diffiizids egyiitthatdjat is. Az Gj méréstechnika
¢s a valtozo toltésatlépési tényezok azt is lehetdveé tették, hogy a vizredukcid sebességmeghatarozo
Iépésének formalpotencidlja kizarolag kinetikai adatokbdl kiszamitasra keriiljon. Erre korabban
egyaltalan nem volt lehetdség.
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Aromas karbodiimid katalitikus eléallitasa és a reakcio kinetikajanak vizsgalata
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A karbodiimideket elsésorban az izocianat-iparban haszndljadk modifikalé adalékanyagként. A
dolgozatomban a difenil-karbodiimid fenilizocianatbdl torténd eldallitasanak elméleti és kisérleti
vizsgalatat mutatom be egy foszfor alapu organokatalizator (MPPO) segitségével ortodiklor-benzol
(ODCB) oldoszerben. Vizsgaltam még egy fémalapu katalizator (TTIP), illetve tovabbi olddszerek
hatdsat is a reakciora nézve. Kiilonféle analitikai mdodszerek segitségével detektaltam a reakcio sordn
keletkez6 melléktermékeket, illetdleg magat a difenil karbodiimidet. Az elméleti rész a
reakcidmechanizmus részletes szamitogépes DFT elemzését foglalja magaba, ®B97X-D/6-
311++G(d,p) elméleti szint alkalmazéasaval, mind a gadz-, mind a folyadékfazisra vonatkozoan, az
utobbi esetében SMD oldészer-modellt haszndlva. A sebességet meghatarozé 1€pés az els6 atmeneti
allapotkialakuldsa, amelynek energiahataraaz entalpiadiagramszerint 53,6 kJ/molaz ODCB, és 67,7
kJ/mol a gazfazist szamitasok szerint. A szintézis soran szén-dioxid keletkezik, ezért ezt mérve,
konnyen nyomon kovethetd a reakcio, igy a kinetika kisérleti titon is meghatarozhat6. A méréseket
0t kiilonb6zoé homérsékleten végeztem 313 K ¢€s 353 K kozott, és a reakcid kinetikdjanak
nyomonkdvetésére a gaz térfogatmérése szolgalt. A kisérleti aktivalasi energiat Arrhenius-
diagrambol kaptam maésodrendii kinetikaval, ennek az értekét (55,8 kJ/mol) Osszehasonlitva a
szamitasi értékkel, megallapithatd, hogy az eredmények j6 egyezést mutatnak. A karbodiimid
katalitikus képzddésének €és a reakcio mechanizmuséanak részletes vizsgalata hozzajarul az ipari
alkalmazasok mélyebb megértéséhez. Illetve kutatdisom eredménye sokban befolyéasolhatja az
izocianat eldallitasdhoz sziikséges optimalis paraméterek meghatarozasat, igy javitva a termék
mindségét, mikdzben az energiafelhasznélas csdkken.
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Nanoporusok szelektivitaisanak modellezése aszimmetrikus ionkoncentraciokkal a membran
két oldalan
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Adott két elektrolit oldat membrannal elvéalasztva, melyen talalhatdé egy nanopdrus, amin
keresztiil iontranszport folyik membran egyik oldaldn 1évd tombfazisbol a masikba. Az
ionok dramldsanak hajtdereje a koncentraciogradiens illetve a cellara kapcsolt fesziiltség
A poérus negativan toltott, azaz a kationok dramlasa eldnyben részelsiil az anionokkal
szemben, de nem minden esetben. Egy ilyen cellaban lezajlo folyamatok megértéséhez a Nernst-
Plancktranszportegyenlethez csatolt Lokalis Egyenstlyi Monte Carlo szimulaciot hasznalom
(NP+LEMC). A rendszer bemeneti paraméterek a cella és a porus méretei, a koncentraciok a bal és a
jobb oldalon, a poérus felilleti toltéssiirtisége, és a cellara kapcsolt fesziiltség
A kutatocsoport korabbi munkaihoz képest az az ujitds, hogy eltérd ionkoncentra-
ciokat alkalmazunk. Ekkor a Nernst-egyenlet értelmében mindkét ionra Iétezik egy-egy
fesziiltségérték, melyen az adott iontipusra hatd hajtoerék ereddje zérus, tehat az adott
ion arama 0. Ezt nevezhetjiik Nernst-potencialnak. Kisérletileg csak az Osszes ion éarama
mérhetd, mely nem ad informaciot arrdl, hogyan fiiggnek az ionaramok a hajtéerdktol,
ha azok nincsenek egyensulyban. Ezzel szemben az NP+LEMC moédszer kiilon szolgaltat
adatot az anion- és a kationaramroél. A jelenséget az aram-fesziiltség karakterisztikaval (IV gorbe)
lehetjol szemléltetni. Reverzids potencidlnak nevezzik azta fesziiltségértéket, ahol ez a gorbe metszi
a fesziiltség tengelyt, tehat ahol a teljes iondram zérus. Valtoztatva a koncentraciok aranyat a jobb
¢s bal oldal kozott, a zérushelyek eltolddnak. Amennyiben a porus teljesen szelektiv a
kationra, akkor a mért reverzids potencidl megegyezik a kation Nernst-potencidljaval. A
kationszelektivitds mértékét a gorbék meredekségébdl lehet kifejezni. Ez nem maés, mint
vezetés, mely szintén fiigg a fesziiltségtél, mivel az 1V-gérbék nem linearisak. Megmutat-
juk, ez a szelektivitds 0Osszefiigg a reverzids potencialbdél definidlt szelektivitassal.
A dolgozat modszertani részében megmutatom, hogy az NP+LEMC moédszert ki kell
egésziteni a Donnan-potenciallal, ami biztositja a szimulaciés rendszer toltéssemlegessé-
gét. Megmutatom, hogy erre sziikség van, mert ellenkezd esetben toltott rendszereket
szimulalunk és az eredményeket szisztematikus hibaval terhelten kapjuk.
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Fotoreaktorok kalibralasa kiilonféle aktinometrias modszerekkel
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A fotokémidban az anyagok reakcioképességét vizsgaljuk fénnyel valo gerjesztés hatasara. A
fotokémiai reakcid sebességét a kvantumhasznositasi tényezovel tudjuk szamszerisiteni, ennek a
meghatarozasahoz azonban ismerni kell a megvilagitashoz hasznalt fényforras fényerejét is, amit
aktinometridval hatdrozhatunk meg. Méréseim soran végeztem aktinometrids méréseket
komplexképzés nélkiili aktinometrids modszerrel, mellyel meghataroztam a diddasoros
spektrofotométer emittalt fotonszamat és fotonenergidjat. Erre sziikség van minden olyan esetben,
amikor diddasoros spektrofotométert alkalmazunk fotoreaktorként egy fotokémiai reakcid
kinetikdjanak a vizsgalatahoz. Tovabba készitettem egy berendezést, melyben nagy intenzitasua UV
lampéaval egészitettem ki a diddasoros spektrofotométert. Ezen a berendezésen is tobb aktinometrias
mérést is végeztem, szintén komplexképzés nélkiili modszert hasznalva. A diddasoros
spektrofotométer esetén az emittalt fotonszam: YNf, = 7,72:10" foton/s. Az UV lampa

fényintenzitasa nagysagrendileg 10™ foton/s koriil volt. Kiilonféle aktinometrias modszereket
felhaszndalva és 6sszehasonlitva végeztem el a PhotoCube™ fotoreaktor fehér, UV (365 nm), viola
(395 nm), kék (457 nm), valamintcian (500 nm) LED-jeinek a kalibralasat. Aktinometrids modszerek
koziil végeztem méréseket [UPAC modszerrel ([triszoxalato-ferrat(I1I)] fotokémiai bomlasa, és a

crer

s

felirtam egy tapasztalati képletet, mely paraméterei minden LED esetén kiilonb6zd értékeknek
adodtak, és mellyel jol szamolhatd a kalibralt LED-ekre az emittalt fotonszam tényleges
aktinometrias mérés elvégzése nélkiil is. Elvégeztem egy masik aktinométer, a Reinecke-so
szintézisétis, amire azért lesz sziikség, merta Reinecke-so gyakorlatilaga teljes lathato tartomanyban
(400-750 nm) alkalmas aktinometrias kalibralasra, mig a [triszoxalato-ferrat(IIl)] csak 500 nm-ig
alkalmazhato. A Reinecke-s6 fotokémiai bomlasat diodasoros spektrofotométerben vizsgaltam; 30
perces kinetikai mérést végeztem a komplex kalium-hidroxidos oldataval, a shutter always open
funkciojat hasznalva a spektrofotométernek. Ilyen moddon 525 nm-en besugarzds hatdsara
abszorbancia csOkkenést tapasztaltam.
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Az ionmegoszlas vizsgalata rés, hengeres és iireges porusokban Donnan Nagykanonikus
Monte Carlo szimulaciokkal
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A dolgozat célja olyan elektrolitok modellezése, amelyek valamilyen poérusos anyagba
adszorbedlodnak. A porus kifejezést itt altaldnosan értem, azaz a geometria lehet kiilon-
b6z6 aszerint, hogy milyen szimmetriaval rendelkezik a rendszer. Sikgeometria (dc = 1)
esetén résrdl beszéliink, ahol két parhuzamos sik fal hatarolja a bezart elektrolitot; hen-
gerszimmetria (dc = 2) esetén porusrdl vagy csatorndrol beszéliink, amikor egy henger
alakli porus hatdrolja az elektrolitot; gombszimmetria (dc = 3) esetén iiregrél beszéliink,
amikor egy gombfeliilet hatdrolja a rendszert. A poérusok falan toltéseket helyezhetiink
el, ezaltal a poérus az ellenionra szelektivvé wvalik. A porusban [évé elektrolit termodi-
namikai egyensulyban van egy tombfazisu elektrolittal, aminek a dielektromos 4allandoja
(e=80) rogzitett. A porusban az elektrolit egy inhomogén rendszert alkot, ahol a porus-
falak mellett elektrokémiai kettsrétegek alakulnak ki. A pdrusban ugyanakkor kisebb
lehet a dielektromos 4lland6é, mint a tombféazisban, emiatt az ionoknak egy szolvaticios
energiagatat kell lekiizdenilik, amikor bediffunddlnak a porusba. Ennek kovetkeztében az
ionok koncentraciéja kisebb lesz a porusban, mint a tombfazisban. Ez tulajdonképpen
egy Nernst-féle megoszlas a két részrendszer kozott. Mivel a porusban és a tombfazisban
kiilonbozéek az elektromos viszonyok (kiilonbdzo €, toltott fal), az egyenstlyt Donnan
egyensulynak nevezziik. Ez 1ép fel akkor is, amikor a rendszert egy féligateresztdé memb-
ran valasztja el egymastol (nem-ozmotikus membranegyensuly).
Az ionokra ¢és a porusokra egyszerli modelleket alkalmaztam, amiket a D-GCMC
(Donnan-Grand Canonical Monte Carlo) szamitogépes szimulacios modszerrel vizsgal-
taml. Ezt a moddszert témavezetom és Dirk Gillespie fejlesztette ki tOmbfazisra, és az
elsék kozott alkalmaztam inhomogén rendszerekre. Azt taldltam, hogy (1) a térrész mé-
retének csokkentésével a térrészben csokkenni fog az anion és a kation koncentracidja, de
az anion¢ jobban (a fal negativan toltott). (2) A térrész geometridja nagy hatassal van
az eredményekre, azaz nagyobb dimenzionalitasii térrészben erdsebb lesz a kettOsrétegek
atlapoléddsa és az anionok kizdrdsa, mint a kisebb dimenzionalitdsi térészben. Azaz a
poérusban erdsebb, mint a résben, és az liregben erdsebb, mint poérusban. A két effektus (e
csokkentése ¢és dc novelése) kiilon-kiilon is javitja az anionok kizarasat és a szelektivitast,
de egyiittesen erdsitik egymas hatasat.
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Imidazo6lium alapi ionos folyadékok feliiletének szerkezeti és dinamikai vizsgalata
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Az ionos folyadékok szamos kiilonleges kémiai és fizikai tulajdonsaggal rendelkeznek, mint példaul
a kiemelkedd hdstabilitas, j6 oldodasi és elegyedési készség, vagy €pp az elektromos vezetOképesség.
Széleskorli alkalmazasi lehetdségeik miatt szerkezeti és dinamikai tulajdonsdgaiknak molekularis
szintli megértése kiemelkedden fontos. Négy imidazolium-alapt ionos folyadék gdzfazissal alkotott
hatarfeliiletét vizsgaltam molekuléris dinamikai szimulaciok segitségével. A valasztott kation az 1-
butil-3-metilimidazélium (bmim®) volt, ezt kombindltam négy kiilonb6z8 méreti, alak és
szimmetriaju anionnal, a BF,-, PF,;-, NTf,- és TfO  ionokkal. Az ionos folyadékok felszinének
szerkezetét és dinamikdjat az ITIM (Identification of the Truly Interfacial Molecules) [1] mddszer
segitségével vizsgaltam két kiilonbozo felbontasban, egyszer molekularis, egyszer pedig atomos
szinten. A hatarfeliilet molekularis szintli szerkezetének kérdése régodta vitatott, az egyik lehetséges
magyardzat szerint a hatarfeliilet elektromos kett0s réteg jellegli szerkezetet alkot, mig egy masik
szerll” szerkezetet alkotva. ElObbi vizsgalatira meghataroztam a feliileti rétegek Osszetételét és a
feliileti toltéseloszlast. Az els¢ molekuléris rétegben tapasztalt markans kation tobblet ellenére a
hatarfeliilet kis mértékii negativ toltéstobbletet hordoz. Nem lathaté azonban a pozitiv toltéseknek a
Goiiy-Chapman elméletnek megfeleld exponencidlis lecsengése a tombfazis belseje felé¢. Ezen
eredmények kizarjdk egy nem elhanyagolhatéan széles elektromos kettOsréteg jelentétét. A
szerkezetre vonatkozo masik elképzelés a ,,sakktabla-szeri” elrendezddés, ezt Voronoj analizissel
vizsgaltam. Az eredmények alapjan a folyadékfeliileten a hasonlé ionok kozott nem ment végbe
jelentds mértékili Onasszocidcid, azonban az ionok toltést hordozd és toltés nélkiili részei
Onasszociatumokat képeznek. Az egyes részecskék dinamikdja a folyadék felszinén altaldban két-
harom nagysagrenddel lassabbnak bizonyult, mint a molekularis folyadékokban.

A dolgozatban bemutatott kutatast t¢émavezetdm ¢s kiilfoldi kollégék iranyitdsa mellett, valamint a
rendelkezésre allo programok segitségével onalldoan végeztem el.

[1] L. B. Partay, G. Hantal, P. Jedlovszky, A. Vincze, G. Horvai: J. Comput. Chem., 2008 (29),
945-956.
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Linearizalt elektrokémiai modellek alkalmazasa AISI 316L rozsdamentes acél korroziéjanak
vizsgalatara kiilonb6zo agresszivitasu kozegekben
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Munkam soran az AISI 316L acél korr6zids sajatsagainak a vizsgalatat végeztem el négy kiilonb6zo
korr6zios rendszerben, EIS, illetve DC mérési modszerekkel, annak érdekében, hogy a BVEG
egyenlet, illetve az EIS atviteli fliggvények linearizalt modelljeinek a teljesitOképességét
ellendrizzem.

Az EIS mérési eredmények kiértékelésébol megallapithato, hogy a linearis modellek eredményesen
alkalmazhatok, jo kozelitéssel azonos polarizacios ellenallasértékeket adnak, mint a sikeres
nemlinedris illesztések. A kisebb pH-ji rendszerek (1HCI és 10HCI) esetében a Nyquist-gorbe az
irodalomban megtalalhaté helyettesité kapcsolasokkal jellemezhetd, viszont a nagyobb pH-ju
rendszerek esetében a gorbék kisfrekvencids szakaszai nem hasznalhatok fel a kiértékeléshez. Az
alkalmazott linedris illesztés egy olyan, relative sziik tartomdnyt hasznil fel a paraméterek
meghatdrozasahoz, amit a kisfrekvencias negyedkdrben fellépd torzulasok nem érintenek, mikozben
ez a sziik tartomany onmagaban a hagyomanyos nemlinearis paraméterillesztés szdmara kevés
informaciot tartalmazna. Ezzel belattam, hogy a linearis illesztés nagyon kevés adatbol is megfeleléen
pontos paramétereket tud meghatarozni.

A linearizalt BVEG egyenlet tobb esetben nagyon jo illeszkedést adott, ezzel bizonyitva, hogy
alkalmas a korr6zids kinetika vizsgalatara. Az is nyilvanvald, hogy az illeszkedés erdsen
potencialtartomany-, illetve rendszerfiiggd, és ez képessé teszi arra, hogy a hagyominyos
féllogaritmikus transzformacional arnyaltabb, komplexebb, informacidgazdagabb értékelést adjon a
folyamatokrol. Tovabbi terveimben szerepel ezeknek a képességeknek a behatobb vizsgalata.
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ANTAL BALAZS
Vegyészmérnok
BSc, 7. félév

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar
Témavezeto:
Dr. Holzl Tibor
tudomanyos fomunkatars, BME VBK

Szén-dioxid hidrogénezés gallium-nikkel klasztereken

Kulcsszavak: Szamitdsos kémia, CO2 redukcio, Katalizdator, Otvézetklaszter

A szén-dioxid az ipari forradalom oOta hatalmas mennyiségben keriill a légkorbe, az
emiatt kialakuld globalis felmelegedés hatdsait pedig a mindennapjainkban is egyre inkabb
tapasztaljuk. Annak felfedezése, hogy atmenetifém  katalizatorokkal Ilehetséges a
szén-dioxidot szamunkra hasznos termékekké alakitani, 1) lehetdséget nyitott a probléma
orvoslasara. Erre a célra igéretes katalizatornak tlinnek a gallium-nikkel 6tvozetek, viszont a
megfeleld katalizatorok 1étrehozasahoz  sziikséges az  aktivitdsuk ¢és  szelektivitasuk
optimalizalasa.

Az idei munkdm kdzéppontjaban a gallium-nikkel klaszterek reaktivitdsa és katalitikus
hatdsa volt. A kutatdmunkdmat szamitdsos kémiai moddszerekkel végeztem. FElsOként
megvizsgaltam a kisebb klaszterek reaktivitasat szén-monoxiddal. Azt talaltam, hogy a
klaszter elektronszerkezete jelentés mértékben képes befolyasolni az adszorpcids energiat.
Mivel a szakirodalom alapjdn a szén-monoxid katalizdtorméregként hathat a nikkelre, igy
feltételeztem, hogy csak a szén-monoxidot kevésbé erdsen koto klaszterek lehetnek
alkalmasak katalizdtornak. Az ez alapjdn igéretesnek bizonyult klaszterek esetén
megvizsgaltam a szén-dioxiddal szembeni reaktivitast. Feltérképeztem annak adszorpcids
mechanizmusat és azt taldltam, hogy az Osszetétel fiiggvényében tobbféle modon is képesek a
klaszterek aktivalni a szén-dioxidot. Els6é 1épésben a nikkeltobbletli klaszterek vizsgalatat
kezdtem el, foként a Ga,Ni, és a Ga,Ni, klaszterekét. Azt taldltam, hogy ezeknél a
szén-dioxid hidrogénezésére tipikusan alkalmazott korilmények esetén a szén-dioxid
redukcidja véarhatéan nem a tiszta fémklasztereken, hanem a klaszter-hidrideken megy végbe,
valamint a hidridképzddés jelentésen befolydsolhatja a reaktivitast. Végiil elkezdtem a
lejatsz6dd szén-dioxid redukcid lehetséges utvonalat feltérképezni. A szdmitdsaim ramutattak
arra, hogy a gallium-nikkel Kklaszterek tervezésével és modositasaval azok reaktivitasa
nagyban befolydsolhatd. Reményeim szerint mindezeket felhasznalva a jovOben lehetdség
nyilik a jelenleginél hatékonyabb és szelektivebb szén-dioxid hidrogénezés megvaldsitasara.
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BICZOK BRIGITTA
Kornyezetmérnoki
MSc, 3. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeto:
Dr. Sapi Andras
egyetemi docens, SZTE TTIK

CO:2 hidrogénezési reakciok szelektivitasanak hangolasa kiilonb6z6 anionokkal dépolt réteges
kettés hidroxid katalizatorokkal

Kulcsszavak: CO; redukdlasi modszer; réteges kettds hidroxid; katalizator prekurzorok; szén-dioxid
aktivalds,

A CO, antropogén hatterli emisszidja vilagszinten jelentkezik és jelentds negativ kornyezeti hatdsai
vannak jelen. A CO, probléma egyik megoldasa lehet a molekula kémiai atalakitasa. Atmoszférikus
hidrogénezési reakciok sordn foként metdn és szén-monoxid keletkezhet, ahol mindkét molekula
hasznos lehet rendre a villanyenergia gazza konvertalasa (PtG) és a szintézis gaz egyik alapanyagéanak
eléallitdsa szintjén. Munkéank soran kiilonb6z6 anionokkal hangolt nikkel tartalmu réteges kettds
hidroxidokat allitottunk eld, és alkalmaztunk gazfazisu, atmoszférikus nyomason torténd CO,
hidrogénezési reakciokban. A kiilonbozd anionokkal integralt katalizatorokkal jelentds mértékben
érhetd el nagyfoku metan-, ill. szén-monoxid szelektivitds is magas konverzidé mellett. A kisérleti
munka soran kiilonféle NiAl4-LDH-k szintézisét ismert mechanokémiai médszer alapjan végeztiik
el, igy késziilt B,0,2—, HCO,~, CO,2—, PO,3—, HPO,2—, H,PO,~, HPO,2—, H,PO,~ és NO,™ rétegkozi
anionokat  tartalmaz6 LDH  valtozatok. Az  eldallitott  katalizatorok  jellemzésére
rontgendiffraktrometria (XRD), infravords spektroszkopia (IR) és hémérséklet programozott
redukcio (TPR) szolgalt. A CO, hidrogénezési reakciokat gazkromatograftal (GC-FID-TCD) szerelt
aramlasos csoreaktorban végeztiik 200 — 550 °C tartoményban, kiilonboz0 elokezeléseket kdovetden. A
katalizatorok koziil a legmagasabb aktivitast és a legnagyobb metan szelektivitast a nitrat tartalmu
katalizator prekurzor mutatta, viszont a H,PO,™ ion beépitésével kapott katalizator segitségével nagy
mennyiségll szén-monoxid képzddott.
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DRAGITY DEJAN
Kémia
BSc, 6. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetok:

Dr. Endrodi Balazs

egyetemi adjunktus, SZTE TTIK
Dr. Kormanyos Attila

tudomanyos munkatars, SZTE TTIK

Hangolhato szén-monoxid redukcios szelektivitas polianilin/réz nanokompozit
elektrokatalizatorokon

Kulcsszavak: Elektrokémia, elektrokatalizis,; szén-monoxid elektroredukcié, nanokompozit
katalizatorok

A szén-dioxid (CO) elektrokémiai redukcidja az egyik legigéretesebb modja lehet a Parizsi
Egyezményben kijelolt szénmegkotési eljarasoknak, hisz ezzel nem csak az ipari pontforrasok altal
kibocsatott CO2 mennyisége csokkenthetd, de mindekozben kibocsatds-mentesen allithatok eld
hasznos vegyipari alapanyagok. Az egyik ilyen termék a szén-monoxid (CO), mely napjainkban mar
szelektiven eléallithatd CO2-bol iparilag relevans koriilmények kozott is. Ugyan ezen vegyiilet
felhasznalasa sokrétli, a teriilet egyik fontos kihivasa mégis mas, még értékesebb és konnyebben
felhasznalhato vegyiiletek (pl.: etilén, etanol, acetat, stb...) szelektiv eldallitasa. A kihivas lekiizdésére
egy lehetséges alternativa CO2 helyett a CO redukcidja, ugyanis igy amellett, hogy a
reaktansveszteség minimalizalodik (a CO vizes elektrolitoldatban vald oldhatatlansdga miatt),
nagyobb szelektivitassal képzddnek tobbszénatomos termékek.
Szakirodalmi elézmények alapjan CO2 és CO tobbszénatomos termékké alakitisara majdnem
kizarélag csak réz alapt katalizatorok alkalmasak, azonban ezek tipikusan nem, vagy csak rovid ideig
szelektivek egy termékre. Kutatdsom sordn célom olyan polianilin/réz (PANI/Cu) nanokompozitok
eldallitasa volt, melyek iparilag relevans aramsiiriségek mellett is képesek a CO szelektiv
eléallitott katalizatorok a réz koncentracidjatol, valamint az alkalmazott elektrolittol fiiggden
kiilonbozo termékekre szelektivvé tehetok folyamatos aramléasos cellakban akar hosszutava miikkodés
soran is. Elektronmikroszkdpos és rontgen-elemanalitikai technikak segitségével megmutattuk, hogy
a kiilonleges viselkedés a réz beépiilése soran bekovetkezd valtozadsokra vezethetd vissza, ahogy a
réz annak koncentracigjatol fiiggden mas méretli és eloszlasu aktiv centrumokat alkot. A jelenséget
megfigyeltiik mas nitrogéntartalmu polimerek (polipirrol, poli(o-feniléndiamin)) alkalmazésa esetén
is, beigazolva ezzel a beépiilési mechanizmus univerzalitasat.
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GULYAS FERENC
vegyészmérnoki
BSc, 5. félév

Pannon Egyetem
Mérnoki Kar

Témavezeto:
Dr. Fodor Lajos
egyetemi adjunktus, PE MK

Atmenetifémekkel médositott Cd 05ZnosS fotokatalizator hidrogénfejleszté hatékonysaganak
vizsgalata

Kulcsszavak: CdS, ZnS, heterogén fotokatalizis, hidrogén fejlesztés

A globalis éghajlatvaltozas és az energiahiany miatt napjainkban egyre nagyobb figyelmet forditanak
kornyezetbarat energiaforrasok felfedezésére és kihasznalasara. Kézzelfoghatdo megoldast jelenthet a
napenergia, mivel az emberiség energiasziikségletének tobbszordse érkezik a Foldre napsugarzas
formajaban. Masik igéretesnek tlind energiahordozé a hidrogén. Elényei kozé tartozik, hogy elégetése
soran nem keletkezik CO,, illetve a tobbi fosszilis energiahordozéhoz képest jelentésen nagyobb
energiastriiséggel rendelkezik. Ennek a két energiaforrasnak az elony0s tulajdonsagait 6tvozi a
heterogén fotokatalizissel torténd hidrogénfejlesztés. Kiilonds figyelmet élvez a szulfid alapu
katalizatorok fejlesztése, amelyekkel kénhidrogént, vagy annak oldatat lehet nagy hatékonysaggal
lebontani.

Munkdm soran Cd,Zn Mn, ., S katalizatorokat allitottam eld, majd ezeket kiillonbozd fémekkel
moédositottam, impregnaldssal. Tobb kiillonb6zé modszerrel allitottam el alapkatalizatorokat,
elsésorban a levalasztasi technikat valtoztatva. Ezutan impregnalasos modszerrel feliiletmodositast
hajtottam végre. Tavalyi eredményeim alapjan Ni(II) és Co(Il) ionokat hasznéltam erre a célra.
Vizsgaltam a maximalis hatékonysaghoz sziikséges segédkatalizator mennyiséget, illetve a két fémet
egylittesen is alkalmaztam szinergikus hatds elérése reményében. Mangan tartalmu
alapkatalizatorokat is allitottam eld kiilonbozd koriilmények kozott. A kutatomunka soran
bevilagitasi kisérleteket végeztem, ahol Na,S-ot és Na,SO,-ot tartalmazé oldatot hasznaltam aldozati
reagensként. Ekkor a hidrogénfejlédés sebességét mértem az idd fliggvényében. A katalizatorok
szerkezetét SEM és XPS mérésekkel vizsgaltam. Leghatékonyabbnak a Ni(Il)-vel moédositott
katalizatorok bizonyultak, de a Co(II)-vel impregnalt minték is igéretes eredményt hoztak. Tobbszori
bevilagitas utan is névekvo hidrogénfejlesztd sebességet mutattak. A két fém szinergikus hatasanak
maximalis kihaszndldsa tovabbi méréseket igényel. A mangantartalmua katalizatorok nem hoztak
kiemelkedd eredményt és levegd hatdsara instabilnak bizonyultak, hatékonysadguk novelésére a
kutatocsoport tobbi tagja végez vizsgalatokat.
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KECSKES KARINA
Vegyészmérnok
MSc, 1. félév

Miskolci Egyetem
Anyag-¢és Vegyészmérnoki Kar

Témavezeto:
Dr. Szori Doroghdzi Emma
egyetemi docens, ME AVK

Természetes alapu részecskék mikroorganizmus adszorpcios képességének vizsgalata
Kulcsszavak: adszorpcio, iilepedés; centrifugalds; sejtkoncentracio

A jovO vizhidnyanak megeldzése és a természetes vizek védelme érdekében az egyes ipari dgazatok
egyre nagyobb hangsulyt fektetnek a hulladékgazdalkodasra és szennyvizkezelésre is. A tisztitott
ipari szennyviz visszaforgatasara (pl. technologiai vizként), Gijra hasznositasara (pl. 6nt6zévizként)
szigort szabalyozasok vonatkoznak, melynek értelmében szamos kémiai, fizikai és bioldgiai
paramétert kell figyelembe venni. Ez utobbihoz tartozik a kezelt vizek mikrobiologiai dsszetételének
meghatarozasa és az egyes mikroorganizmus tipusok hatarértéken beliil tartdsa. Erre mar szamos
modszer all rendelkezésre, melyek koziil legelterjedtebb a sziirés, iilepités és az adszorpcid. Az
adszorpcios viztisztitas soran leggyakrabban aktiv szénnel kotik meg a kiilonb6zo szerves (pl. festék)
vagy szervetlen (pl. nehéz fém) szennyezoket. Azonban megfeleld adszorbensek alkalmazaséaval
lehetdség van a természetes €s mesterséges vizek mindségét rontd mikroorganizmusok eltdvolitasara
is. Az alkalmazott adszorbensek tulajdonsagait ugy lehet alakitani, hogy azok felszinén 6ssze tudjuk
gyljteni a megfeleld baktériumokat a szennyvizbdl, majd azokat az adszorbenssel egyiitt iilepitéssel
eltavolithatjuk a rendszerbdl. Dolgozatomban két természetes alapu agyag részecskét, a natriummal
telitett montmorillonitot (Na-CM) és a cirkoniumpilléres montmorillonit (Na-Zr 2,5) részecskét
vizsgaltam és hasonlitottam 0ssze baktérium adszorpcios képességiik alapjdn, illetve kidolgoztam
annak moddszerét, hogy ezt az adszorpcids hatékonysagot, bioldgiai szempontbol, hogyan lehet a
legjobban kimutatni. Vizsgalati eredményeim igazoltak, hogy a Na-Zr 2,5 részecskék alkalmasak
baktérium tartalmu szuszpenziokbol a mikroorganizmusok adszorpcidjara, és ezzel a vizsgalt
folyadék mikroorganizmus mennyiségének csokkentésére. Ez a fajta sejtszamcsOkkenés
szignifikdnsan nagyobb volt, mint amit az adszorbens nélkiili rendszereknél tapasztaltam. Pozitiv
kisérleti eredményeim lehetdvé teszik ezen a részecskék hatékonysaganak kiprobalasat valodi
szennyvizmintakkal is, hosszt tdvon pedig esetleges alkalmazasukat mar meglévd viztisztitasi
eljarasokban.
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Vegyészmérnoki
BSc, 5. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeto:
Dr. Haspel Henrik
tudomanyos fomunkatars, SZTE TTIK

Elektrokatalitikus reakciok viselkedésének feltérképezése eros kiilsé magneses térben

Kulcsszavak: elektrokatalizis, O2 redukcios reakcio, Inventor; CAD 3D; forgathato korongelektrod

Dolgozatomban a magneses tér hatasara egy elektrokémiai celldban parhuzamosan végbemend
jelenségek vizsgalatat, valamint a magneses térrel segitett elektrokémiai reakciok mechanizmusanak
felderitését tliztiik ki célul. Ennek soran egy magneses forgathatd korongelektrodot (Rotating Disk
Electrode, RDE) terveztiink és készitettiink. Az elektrodtest elemeit 3D CAD programban terveztiik
egy NdFeB magnesrud koré. Kiilsé elemként kémiailag is ellenallo PTFE-t, belsé elemként sargarezet
hasznaltunk. A mechanisztikus vizsgalatok mellett a haromelektrédos cellakban kiils6 magneses
térben zajlo folyamatok vizsgélatdhoz egy olyan nagyméretii patkomagnes elrendezést terveztettiink,
melynek NdFeB hasabokkal hatarolt 1égrésében néhany cm?2 feliileten nagy homogenitasu, kézel 1T
magneses indukcidju tér Iép fel. Itt lehetdségiink nyilik a munkaelektrod és a magneses
indukciovektorok szogének valtoztatasaval az egyes jelenségek szogfiiggését is vizsgalni. A
megvalositott mérési elrendezéseket a szakirodalombol ismert CoNi@NC magnesesen aktiv, illetve
Pt/C nem magneses katalizatorokkal teszteltiik.
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vegyészmérnok
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Miskolci Egyetem
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Témavezetok:

Dr. Viskolcz Béla

egyetemi tanar, ME AVK

Toth Péter

K+F mérnok, Wanhua-BorsodChem Zrt.

Aromas karbodiimid foszgénnel alkotott addiciés termékének eléallitasa és termikus
stabilitasanak vizsgalata

Kulcsszavak: karbodiimid; foszgénezés; izocianat, bomlas, héstabilitds

Tanulmanyom a poliuretinok alapanyagaul szolgalé MDI (metilén-difenil-diizocianat)
termékmindségének optimalizalasat veszi célba ¢€s el is éri azt. Az izocianatok gyartasanal spontan
vagy tervezett modon kialakulé karbodiimid, a foszgénezési eljaras soran karbamid jelenlétében,
mellékreakciok lejatszodasadnak nyit lehetdséget. A melléktermékek koziil az egyik kiemelten
vizsgalt, a karbodiimid és a foszgén addicids terméke, az N-(C-kloro-N-fenilkarbonimidoil) -N-
fenilkarbamoil-klorid (kés6bb: foszgén adduktot) képez, mely a technologia tovabbi Iépéseiben
termikusan bomlik. Kutatdsom ennek a karbodiimid alapu terméknek a kialakuldsat és a termikus
stabilitdsat hivatott vizsgalni.

Dolgozatomban ismertetem a foszgén-addukt modell vegytilet eléallitdsanak modjat és folyamatat,
laboratoriumi koriilmények kozott, am bemutatom a kialakulasat ipari koriilmények kozott is,
valamint részletezem a modell vegyiilet azonositasara szolgdlo lehetségeket. Feltérképezem a
termikus bomlas Utvonalait, illetve a bomlastermékek hatasat az izocianat termelési lancra nézve.
Ismertetem az altalam kifejlesztett analitikai moddszert, mely az addukt bomlasdnak nyomon
kovetésehez sziikséges.

Ipari szempontbol relevans a foszgén-addukt molekula termikus stabilitdsanak vizsgalata, mert a
bomlasa soran képzddo diklorimin, hé hatdsara az izocianéattal egy izocianidot képez, két klorgyokkel.
A klorgyok az izocianatrol hidrogént leszakitva savassagot okoz a mintaban, emellett a H-donor
izocianaton kinodidlis szerkezet alakul ki, ami feltételezhetéen a szinvaltozast okozhatja, ugyanis
amig az aromas rendszereknek jellemzden az UV tartomanyban van fényelnyelésiik, addig a kialakult
kinodialis szerkezetli molekulat mar a lathat6 fény is tudja gerjeszteni. Az addukt termikus stabilitdsat
¢s bomlastermékeit vizsgalva, ezen feltételezéseket tudom alatdmasztani. Emellett célom a jovdben,
a foszgén-addukt bomlasi kinetikdjanak, és a bomldsdhoz sziikséges aktivalasi energidnak a
meghatdrozasa.

Kutatasom teljeskoriien megalapozza a jovobeli terveimet, melyek kozott szerepel a bomlasi kinetika
kimérése, és a termikus bomlas aktivalasi energidjanak meghatarozasa kisérleti, illetve elméleti
szamitasos kémiai ton. Kutatd munkam eredménye sokban befolyasolja az izocianat eléallitasdhoz
sziikséges optimalis paraméterek meghatarozasat, igy javitva a termék mindségét, mikdzben az
energiafelhasznalas potencidlisan csokkenthetd a gyartas sordn, ezaltal is kdrnyezetbaratabb terméket
l1étrehozva.
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Szénhordozos katalizatorok eloallitasa és alkalmazasa anilin szintézisében

Kulcsszavak: vegyipar, anilinszintézis; katalizis, katalizatorfejlesztés, nitrobenzol hidrogénezése

Az MDI (metilén- difenil-diizocianat) fontos alapanyag a poliuretan habok gyartasa soran. Eléallitasa
MDA-b6l (metilén-difenil-diamin) torténik, melynek a legfébb alapanyaga az anilin. Az anilin
szintézisének a leggyakoribb technologiai eljarasa a nitrobenzol katalitikus hidrogénezése melyet
legtobbszor korom, szén nanocsd, illetve aktiv szén hordozés Pd, Pt és Ni katalizatorokkal
valositanak meg.
Kutatdsom sordn palladium és nikkeltartalmt korom, szén nanocsé (BCNT), €s aktiv szén hordozds
pasztazd elektronmikroszkdppal (SEM), a kialakult fajlagos feliilet nagysagat €s porustérfogatat
gazadszorpcids analizator segitségével, az impregnalas soran megkdtott fémek mennyiségét induktiv
csatolasu plazma atomemisszids spektrométerrel (ICP-OES) vizsgaltam. A mintdkat alkoto fazisok
vizsgalatat rontgendiffrakcidos vizsgalatok segitségével végeztem. Teszteltem a katalizatorok
aktivitasat nitrobenzol folyadékfazisu katalitikus hidrogénezése soran. A hidrogénezd rendszerben a
reakcidé kozben mintavételt kovetden gazkromatografias méréssel nyomon kdvettem a nitrobenzol
konverziot, illetve a melléktermékképzddést. Vizsgaltam a homérséklet, valamint a hordozo
tipusanak katalitikus aktivitasra gyakorolt hatésat.
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Ni(l1)-ionokkal moédositott CdxZn1-xS fotokatalizatorok eloallitasa Na2S2Os termikus
bontasaval

Kulcsszavak: CdS; ZnS; hidrogénfejlesztés, heterogén fotokatalizis

Napjainkban az alternativ energiaforrasok, és azok eldallitasanak vizsgalata egyre inkabb
felértékelodik a globalis éghajlatvaltozast eldsegitd, kornyezetlinkre karos fosszilis anyagok
hasznalataval szemben. A hidrogén tobb teriileten is igéretes energiahordozonak mutatkozik, emellett
szamos vegyipari szintézis nélkiilozhetetlen eleme. A hidrogén alkalmazhatosagat donté mértékben
befolyésolja annak eredete. Az eldallitasi modszerek kozott megtalalhatdak zold eljarasok, példaul
hidrogéntartalmt anyagok bontasa napenergia felhasznaldsaval. Kornyezetbarat modon allithato eld
H, a mérgez6 H,S lugos oldatdnak fotokatalitikus iton torténd bontasaval lathatd tartomanyt fény
bevilagitasa soran. Kiemelkedd hidrogénfejlesztd hatékonysaga fotokatalizator a Cd,gZn,sS
Osszetétellel  jellemezhetd kompozit, melynek eredményessége Ni(Il)-ionokkal torténd
feliiletmodositassal tovabb ndvelhetd. Kutatocsoportunk korabbi eredményei mindezt alatdmasztjak,
illetve ramutatnak, hogy a Cd,Zn, S katalizatorok hidrogénfejlesztd hatékonysaga nagymértékben
fiigg az eldallitasi koriilményektdl, kiillondsen a levalasztdshoz hasznalt Na,S tisztasagatol, beszerzési
forrasatol. E fliggdség felolddsa érdekében alternativ eldallitasi lehetOségeket vizsgaltam.
A Na,S helyettesitését S,0,2-ionok termikus bontasabol szarmazd S”-ionokkal oldottam meg.
Vizsgéltam a katalizatorok eldallitasi koriilményeinek hatasat a termék Osszetételére és H,-fejlesztd
katalitikus aktivitdsara nézve. Valtoztattam a reakcidelegy homérsékletét 90 °C és 260 °C kozott, a
kezdeti kémhatast pH = 5,8—13 tartomanyban, a tioszulfat felesleget (5-30-szoros), illetve a Cd:Zn
aranyt 1:1 és 1:10 értékek kozott. A fotokatalizatorok szerkezetvizsgalati elemzését DRS, SEM-EDS
¢s XRD mérések segitették, valamint a H,-fejlesztd képességet minden esetben vizsgaltam Na,S-ot
és Na,SO,-ot egyarant tartalmaz6 aldozati oldat lathaté fényli bevilagitasaval. Az igéretesebb
katalizatorok aktivitasat Ni(II)-ionokkal tortént impregndldst kovetden is meghatiroztam. A legjobb
hatékonysagot — mely elérte a Na2S-dal levalasztott katalizatorok aktivitasat —a 260 °C-on, 10 6ras
hdntartassal, enyhén savas pH-n, nagy Na,S,0; felesleg mellett elballitott Cdy;Zn, ;S eredményezte
1%(n/n) Ni(ll)-vel torténé modositas utan.
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Propilén-oxid hidrogénatommal valo reakcidjanak vizsgalata matrixizolacios
spektroszkopiaval

Kulcsszavak: propilén-oxid; matrix izoldacio,; asztrokémia; IR spektroszkdpia

A csillagkdzi tér kémiai jelentdségét a 20. szazad elsdé felében kezdték felismerni. Azota 2024.
novemberéig tobb mint 320 molekulat, gyokat, és iont sikeriilt kimutatni, amelyek koziil csupan a
propilén-oxid kiralis. Feltételezhetd, hogy ebbdl komplexebb kirdlis molekuldk alakulhatnak ki a
csillagkozi térben. Didkkori munkdm sordn ezt a hipotézist szerettem volna alatdmasztani vagy
cafolni.

A csillagkozi tér leggyakoribb részecskéje a hidrogénatom, ennélfogva a csillagkozi térben kiemelt
jelentdséggel bir ezek reakcidja mas atomokkal, molekuldkkal. A hidrogénatom addicionaldédhat a
molekula egy atomjara, illetve ha a molekula tartalmaz hidrogénatomot, azt egy kiviilrdl érkezo
hidrogénatom leszakithatja, hidrogénmolekula keletkezése kozben.
Munkédm soran a propilén-oxid ¢és hidrogénatomok kozott lejatszodd reakcid termékeinek
azonositasat végeztem el. Az alacsony homérsékleten végzett reakciok kivitelezésére parahidrogén
matrixizolaciés technikat alkalmaztam, a reakciokat infravords spektroszkopidval kovettem.
A matrixizolacios technika eldénye, hogy a reaktiv gyokok csapdazhatok a matrixban, igy lehetévé
valik a vizsgalatuk. A parahidrogén matrix tovabbi eldnyokkel jar. Ebben a matrixban nagy
hatékonysaggal lehet hidrogénatomokat eléallitani. Emellett a hidrogénatomok az alaguteffektus
révén gyors, ugynevezett kvantumdiffuzioval képesek eljutni a minta molekuldihoz, ahol reakcidba
léphetnek ezekkel. A kisérleteim megmutattdk, hogy a propilén-oxid és egy hidrogénatom
reakcidjanak termékei koziil a 2-oxopropilgydk €s az izopropoxigyok keletkezik a legnagyobb
mennyiségben, melléktermékként 1-propoxigydk is keletkezik. Utobbi kettd hidrogénatom-
addicioval, mig az elsé hidrogénatom-leszakitdssal jon Ilétre. Az els6é kettdbdl tovabbi
hidrogénatommal val6 reakcidjaval aceton keletkezik. Emellett megfigyeltem, hogy a propilén-oxid
ultraibolya sugarzas hatdsara izomerizalodik, acetonnd alakul. A masik izomer, a propanal képzddését
nem tapasztaltam. Azonban a hidrogénatommal val6 reakcid soran kis mennyiségben keletkezd
propoxigyok UV sugérzas hatdsara propanalld alakul at. Eredményeim azt mutattdk, hogy a
hidrogénatommal torténd reakciok hatasara a kiralis propilén-oxidbdl akiralis termékek képzodnek.
Azaz ebbdl a molekuldbdl kiindulva, hidrogénatomok éaltal kivaltott reakciokban varhatéan nem
jonnek 1étre nagyobb kiralis molekulak. Emellett az eredmények arra utalnak, hogy a propilén-oxid,
az aceton és a propanal csillagkozi eléforduldsa kémiai reakciok altal 6sszekapcsolodik.
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Nyers glicerin elektrokatalitikus oxidacioja nemesfém és nem nemesfém katalizatorokon

Kulcsszavak: elektrolizis, elektroszintézis, glicerin oxiddcio; szén-dioxid megkotés és hasznositas

Az elmult évtizedben egyre nagyobb a kutatasi érdeklddés a glicerin elektrokémiai tton
torténd atalakitasara, mely elsOsorban a ndvekvd biodizel termelésnek koszonhetd, ahol nagy
mennyiségben keletkezik viszonylag tiszta glicerin melléktermék (45-80%). A glicerin
részleges oxidaciojaval szdmos ipari alapanyag nyerhetd. Egy lehetséges atalakitasi modszer az
elektrokémiai oxidaci6 (GOR), amelynek elsddleges elénye, hogy enyhe koriilmények kozott
hajthato végre (szobahdmérsékleten, 1égkori nyoméason).

Munkank sordn szén hordozén rogzitett platina nanorészecskék (Pt/C) és kiilonbozd
egyatomos katalizatorok (fém nélkiili szén hordozo (NC), valamint ennek kiillonb6zd fémekkel
adalékolt valtozatai: FeNC, NiNC, FeNiNC) viselkedését vizsgaltuk GOR soran. Méréseinket
folyamatos aramlasos mikrofluidikai elektrolizaldé cellaban végeztiikk, hordozoként Freudenberg
H23C6 tipustu szénpapirt alkalmazva, amire a katalizatorréteget porlasztva fljdsos technikaval
vittilk fel. Glicerin oxidéacios termékekként a folyadék fazisban NMR spektroszkopiaval és
nagyhatékonysagl ionkromatografidval gliceratot, tartronatot, oxaldtot, formiatot, laktatot é&s
Pt/C esetén glikolatot is azonositottunk. Megallapitottuk, hogy a nemesfém katalizdtorokhoz
képest az Osszes egyatomos katalizator jelentdsen szelektivebb volt; a toltés kozel 90%-a
formiat keletkezésére forditodott.

Célunk volt tovabba a katodfolyamat (viz redukcio) lecserélése CO, redukcidra
(CO2RR), igy a katédon és az anddon is hasznos termék keletkezik. Az igy kialakitott parositott
CO2RR/GOR celektrolizald cella nagy reakciosebességen tobb oran keresztiil iizemeltethetd
volt, az éaramslrliség kismértékii csokkenése mellett. Az 0Osszegyljtott tapasztalatokat
felhasznalva a méréseinket megismételtik egy magyarorszagi biodizel lizembdl szarmazo,
80%-os tisztasagu nyers glicerinnel is. A Pt/C katalizator aktivitdsa nagyon gyorsan lecsokkent,
azonban az egyatomos NiNC ¢és FeNiNC mintdk megdrizték mind az aktivitdsukat, mind pedig
a GOR szelektivitdsukat. Munkéank soran sikeriilt olyan koriilményeket azonositanunk, mellyel
a CO2RR/GOR parositott elektrolizalé cella nagy aramsiriségeken, idében valtozatlan
szelektivitassal (an6d-, és katodfolyamat) lizemeltethetd ipari glicerin forrassal is.
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Tablettak vizsgalata gépi latasi rendszerrel a hatéanyag-tartalom tekintetében

Kulcsszavak: Gépi latasi rendszer, UV-megvilagitas; tabletta,; hatoanyagtartalom-meghatarozas;
roncsoldasmentes, gyors, inline modszer

A gybgyszeriparban az egyre inkabb eldtérbe keriild folyamatos technoldgiak 0j analitikai médszerek
megjelenését 0sztonzik. A tablettdk, mint kiemelkedd jelent6ségli gyodgyszerformak hatoanyag-
tartalmanak vizsgalata kiilondsen fontos, ugyanis akar a paciens ¢élete mulhat azon, hogy milyen
mindségli készitményt kap kézhez. A jelenleg alkalmazott hagyomanyos, off-line médszerek nem
integralhatoak a folyamatfeliigyeld6 és elemzd rendszerbe (PAT), mivel iddigényesek, nem
biztositanak valds idejii informdciot, destruktivak, valamint korlatozott szamu mintar6l képesek
informaciét nyujtani. Ezért a hagyomanyos technologidkkal ellentétben, a gyogyszeripar
modernizéacidjanak keretében megjelend korszerii eljarasok soran a folyamatok és a termék mélyebb
megértésére, valos idejli kovetésére helyezddik a hangsuly.

Munkam célja bevonat nélkiili, fehér szini hatéanyagot tartalmazo tablettak off-line és in-line,
roncsolasmentes hatdanyag-tartalom vizsgalata gépi latdsi rendszerrel, UV megvilagités
tablettakat allitottam eld, majd UV megvilagitas alkalmazasaval képeket készitettem a mintakrol.
Referencia modszerként hagyoméanyos UV-VIS spektrofotometrids méréssel hataroztam meg a
vizsgdlandd paramétert. Az igy kapott hatéanyag-tartalom, valamint a megfeleld szinintenzitas
adatparok segitségével off-line és in-line felvett képek alapjan is neuralis halé alapu kalibracios
modelleket hoztam létre.

A létrehozott modellek josagi paramétereik alapjan megfelelonek bizonyultak. A halok, mind off-
line, mind in-line esetben 5% koriili relativ hibaval képesek becsiilni a hatéanyag-tartalmat az UV
fényben késziilt képek kék szinkomponensének felhasznalasaval. Segitségiikkel gyorsan,
roncsolasmentesen, pusztan egyetlen kép alapjan egyedi informdci6 nyerhetd a vizsgalando
tablettarol.

Osszeségében elmondhatd, hogy a munkdm sordn elért eredmények hozzajarulnak a gépi latasi
rendszerek gyogyszeripari alkalmazhatdsaganak fejlodéséhez. A bemutatott gépi latasi megoldas
hatékony alternativdja lehet a jovOben az iparagban hagyomanyosan alkalmazott analitikai
modszereknek.
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Porkeverékek osszetételének és komponensenkénti szemcseméret-eloszlasanak vizsgalata
valds idében gépi latas és mesterséges intelligencia segitségével

Kulcsszavak: porhomogenizalas; endoszkdpos képalkotds; gépi latds; folyamatkévets- és elemzd
technologidak; mesterséges intelligencia

A gybgyszeripar altal eldéallitott készitmények jelentés hanyada szilard formaban kertil
forgalmazasra. Ezeknek a termékeknek gyakran egy porkeverék az alapja, éppen ezért a porkeverékek
gyartasa, a porhomogenizalds kulcsfontossaghi 1épés a gyogyszergyartasban. Az altalanosan
alkalmazott szakaszos modszerek mellett igéretes alternativa lehet a folyamatos technologiak
alkalmazaésa.

A folyamatos porhomogenizalas egy gazdasagosabb, termelékenyebb és sokszor konnyebben
szabalyozhatd6 moddszer a porkeverékek gyartasara. Az igy készitett porkeverékek hagyomdanyos,
mintazason alapuldé mindségellendérzése azonban nem szolgaltat megfeleléen gyorsan, pontos
informaciét. Igy akar nem megfelelé mindségii porkeverék is keriilhet a tovabbi formulalasi
Iépésekbe, ami altal a forgalmazasra keriild6 végtermék mindsége 1is romolhat.
Munkédm célja egy olyan mérési modszer fejlesztése €s tesztelése volt, amellyel a porkeverékek egy
folyamatos gyartds soran valds idOben vizsgalhatok. A cél a porkeverékek komponenseinek
szemcseméret-eloszlasa, illetve a keverék osszetételének mérése volt. Hipotézisem az volt, hogy egy
képelemzésen €s gépi latason alapulo, neurdlis halot alkalmazé modszer képes lehet a porkeverék
szemcséinek felismerésére és szegmentalasara (a részecskék pontos kérvonalanak meghatarozasara),
ezaltal az egyes részecskék méretbeli tulajdonsagainak alapjan a méreteloszlas és az Osszetétel
meghatarozhatd. A keverékekrdl futdszalagon haladas kozben felvételeket készitettem, a szemesék
felismeréséhez YOLOVS neurdlis halot alkalmaztam. Az Osszetételmérés vizsgalatdhoz a mérésre
tortént elséfoka polinom illesztésének pontossagat clemeztem, a szemcseméret-eloszlas mérés
eredményét fénymikroszkoppal felvett képeken, kézzel bejelolt szemcesékbdl kapott eredményekkel
hasonlitottam Gssze.

Az igy kialakitott modszerrel lehetéség adodik porkeverékek gyors, in-line vizsgdlatara. Ez
elsésorban folyamatos porhomogenizalds termékének vizsgélatara alkalmas, lehetdséget biztosit
azonban akar tablettdkba, kapszuldkba keriil porkeverék mindségének ellendrzésére valos id6ben.
A moddszer tovabbi eldnye, hogy nem destruktiv, illetve a beruhdzéasi koltsége is jelentdsen
alacsonyabb a hasonld mérésekre képes berendezésekénél (pl. 1ézerdiffrakcional).
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Tablettak feliileti hibainak felismerése és mechanikai tulajdonsagainak becslése mesterséges
intelligenciaval

Kulcsszavak: Mesterséges intelligencia; tablettazas, gépi latas; hibafelismerés; folyamatkovetd-, és
elemzo technologiak

Tablettak gyartdsa soran kiilonb6z6 okok miatt hibas tablettak késziilhetnek, melyek észlelése a
jelenlegi mintavételezésen alapuld mindségbiztositdsi moddszerekkel nem valdsithatdo meg
hianytalanul. A hibas tablettdk felismerése és kivalogatasa csokkentheti a termékvisszahivasokat,
biztonsagosabb készitményeket eredményezve. Tovabba a jelenleg alkalmazott destruktiv, off-line
vizsgalati modszerek valds idejii alternativaval torténd kivaltdsaval az Osszes elkésziilt tabletta
mechanikai tulajdonsagai becsiilhetévé valhat.

Munkam soran azt feltételeztem, hogy egy gépi latdson és mesterséges intelligencian alapulé modszer
képes lehet a tablettazasi hibak felismerésére és kategorizalasara. El6szor eldallitottam a sziikséges
tablettakat, majd valos tablettazasi hibakat modellez6 sériiléseket hoztam rajtuk Iétre. Ezt kdvetoen
futészalagon elhaladd tablettakrol készitettem felvételeket. A kapott képeket felhasznalva
megtanitottam egy objektumfelismerd algoritmust, majd egy fiiggetlen videofelvételre alkalmazva
teszteltem a modellt.

Kutatomunkam sordn még azt is vizsgaltam, hogy eltérd préserd alkalmazasaval késziilt tablettak
torési szilardsaga és szétesési ideje meghatarozhato-e a feliiletiikrol késziilt képek alapjan. Ehhez 1j
tablettakat hoztam létre, majd mindkét oldalukrdl fényképeket készitettem. Ezeket alapul véve
mesterséges intelligencia segitségével tablettdkat kiilonbozd szétesési idd és torési szilardsag
osztalyokba soroltam be.

Eredményeim azt mutattak, hogy a gépi latast és mesterséges intelligenciat is alkalmazo rendszerek
nagy pontossaggal képesek voltak a kitlizott feladatok ellatasara. A tablettazasi hibak felismerése €s
kategorizalasa 99,2 %-os pontossagu volt, valamint a rendszer az ateresztoképessége alapjan konnyen
integralhato egy gyogyszeripari gyartosorba. A mechanikai tulajdonsagok alapjan torténd osztalyozas
a sikeressége miatt alkalmas lehet az off-line tesztek kivaltasara. Ezen rendszerek segitségével az
elkésziilt tablettdk nem destruktiv, 100%-o0s atvizsgdldsa megvaldsithato, jelentésen javitva a
gyogyszeripari mindségbiztositas hatékonysagat.
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Mesterséges neuralis halo alapu modell fejlesztése granulatumok nedvességtartalmanak in-
line nyomon kovetésére

Kulcsszavak: folyamatos technologia; folyamatfeliigyelé és analizdalo technologiik (PAT); soft
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A gybgyszeriparra hagyomdnyosan jellemzd szakaszos technologidkat egyre jobban felvaltjak a
folyamatos technologidk, melyeket gyakran egy egységként, akar a nyersanyagoktol a végsd
gyogyszerig, integralva fejlesztenek és miikodtetnek. Egy ilyen Osszetett rendszer hasznélata soran
sziikség van a folyamat minél mélyebb megértésére, amit a hagyomanyosan alkalmazott mindség-
ellendrzési gyakorlattal — angolul Quality by Testing (QbT) — nem lehet megtenni. A QbT helyett
megsziiletett a tervezett mindség, a mindségbiztositasi gyakorlat — angolul Quality by Design (QbD)
— fogalma, mely segitségével megérthetd, hogy az anyagi jellemzdk és a folyamatparaméterek
valtozasa miként befolyasolja a termék mindségét. Ezeket a rendszereket folyamatfeliigyeld és
analizal6 technologiak — angolul Process Analytical Technologies (PAT) — alkalmazasaval lehetdség
van valos iddben, in-line nyomon kd&vetni. PAT rendszerként kivaloan alkalmazhatoak
spektroszkopiai modszerek, mint példaul a kozeli infravords spektroszkopia — angolul Near Infrared
Spectroscopy (NIR) —, valamint egy még modernebb iranyzat, a szoftveres érzékeldk — angolul soft
sensors — alkalmazasa is egyre jobban elterjed. A szoftveres érzékelok hasznalata soran a termék
varhato tulajdonsagai kdzvetetten, kizarolag mért folyamatparaméterek alapjan becsiilhetéek anélkiil,
hogy direkt mérésre lenne sziikség.

Munkdm soran egy elterjedten alkalmazott készitménytechnoldgiai eljarason, az ikercsigas nedves
granulalason alapuld integralt, folyamatos rendszer miikodését vizsgaltam. Mivel a granuldtumok
nedvességtartalma nagymértékben meghatarozza a termék mindségét, célom volt ennek a
tulajdonsagnak az in-line, valos ideji kovetése, tovabba annak megallapitasa, hogy a kiilonb6zo
gyartasi paraméterek hogyan befolyasoljak azt. Ennek megvaldsitasdhoz kovettem a granuldtumok
maradék nedvességtartalmat €s az aktualis gyartasi paramétereket, hogy felderithessem a kozottiik
1évo Osszefiiggéseket. Ennek kovetésére eldszor NIR spektroszkopiat hasznaltam PAT eszkozként,
mely az adatokat gyorsan, in-line, valos idében ¢és roncsolasmentesen képes mérni. Ezutan
kidolgoztam egy még modernebb modszert, amivel kozvetett modon tudtam becsiilni a
nedvességtartalmat, kizarolag a rogzitett gyartasi paraméterek alapjan mesterséges neuralis halo
alkalmazasaval. Ennek koszonhet6en az érzékeny és draga NIR spektroszkopia levalthato, az in-line
kovetés mar enélkiil is megvaldsithato.
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Heterociklusos kapszaicinoidok eléallitasa aramlasos kémiai rendszerekben
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Kutatomunkam célvegyliletei a heterociklusos kapszaicinoidok. Szubsztitudlt homociklusos
analogjaik, a kapszaicin, valamint a nonivamid (,,szintetikus kapszaicin™) az irodalomban jol leirt és
jellemzett vegyiiletek, gyakran hasznaljak az élelmiszer-, valamint a gyogyszeriparban egyarant.
Kutatdomunkam soran célul tiiztiik ki az irodalomban eddig még ismeretlen heterociklusos kapszaicin
analogok eldallitasat majd a reakciok optimalizalésat.

A heterociklusos kapszaicin szarmazékok eléallitasat harom 1épésben, d&ramlasos kémiai rendszerben
kivantuk megvaldsitani. Elsé 1épésben a kiilonféle heteroaromés karbaldehidekbdl kiindulva a
megfelelé oximokat kivantuk Asia® rendszerben 1étrehozni, majd ezeket H-Cube Pro” folyamatos
hidrogénezd reaktorba vezetve heterociklusos metanaminok képzése volt a célunk. Az aminokat
preparalast kovetden aktivalt nondnsavval reagéltatva egy N-acilezési 1épésen keresztiil jutottunk a
heteroaromas nonansavamidokhoz.

A reakciok optimalizalasat modellreakciok segitségével végeztiik, melyek folyaman tobb reakciot
befolyésold faktort (hdmérséklet, nyomas, tartdzkodasi id6) vizsgaltunk. A reakciok végbemenetelét
kromatografids (GC, HPLC) és tomegspektrometrids (LC-MS) modszerekkel ellendriztiik, a
termékeket oszlopkromatografia segitségével tisztitottuk. Az Ujonnan létrehozott vegytiletek
szerkezetének igazolasahoz 'H, ®C NMR és nagyfelbontast tomegspektrometrias (HRMS)
vizsgalatokat végeztiink.
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Félfolyamatos neutralis hidrolitikus eljaras fejlesztése PET kémiai ujrahasznositasara

Kulcsszavak: hidrotermalis, depolimerizaicio, félfolyamatos, kémiai vjrahasznositds, PET

A polietilén-tereftalat [PET] ipari méretben megvalosult Gjrahasznositdsa nagyrészt a mechanikai
ujrahasznositasi technoldgiakra épit [1]. A technologia nehezen vagy nem képes szennyezettebb
hulladékaramokat feldolgozni, ezeknél a kémiai ujrahasznositas lehet a megoldds. Ennek soran a
polimerbdl értékes bomlastermékeket nyeriink, példaul a monomereket, amikbdl friss polimer
szintetizalhato. A PET esetében a hidrotermalis bontds egy még nem kell6képpen kidolgozott, de
nagy potencidllal rendelkezd technologiai csoportot alkot. A viz alkalmazésa zdld, olcso, egyszeriien
kezelhetd kozeget jelent, de az irodalomban fellelhetd hidrolitikus eljardsokkal elérhetd
termelékenység €s terméktisztasadg sok esetben elmarad a rivalis technologiakétol.

Munkémban a PET neutralis hidrolizisét vizsgéaltam sajat fejlesztésii félfolyamatos késziilékiinkben.
A polimer felett folyamatosan cserélddo viz eldsegiti a reakcio elérehaladasat a termékek folyamatos
eltavolitasan keresztiil. A hidrolizist a 250-300 °C-os homérséklet-tartomanyban, 10-30 MPa
nyomason vizsgaltam, az alapanyag teljes konverzidjdhoz 14-35 perc sziikséges. A pH szabalyzasan
keresztiil stabilizalt atmoszférikus oldatbol a termék TPA kinyerése savadagolast kdvetd sziiréssel
megvalosithatd, a preparativ hozam 76-100% kozott alakult. A hémérséklet emelése kisebb
reakci6idé mellett magasabb preparativ hozamot eredményez. A preparativ termék TPA NMR
spektruméban nem kvantitativan meghatarozhat6 a szennyezék mennyisége.

A folyamat lefutasat frakcionalt mintavételt kovetd folyadékkromatografias vizsgalattal végeztem.
Mig a nyomds nem fejt ki szignifikdns hatist a folyamatra a 10-30 MPa-os tartomanyban, a
homérseklet novelése gyorsitja a reakciot. A TPA késziilék végén tapasztalhatd koncentracidprofilja
kvalitativan valtozik a vizsgélati tartomanyban. Ennek okat tartdzkodasi idd-eloszlas mérések
segitségével vizsgaltam. Az eloszlast NaCl oldatat, mint nyomjelz6t hasznalva mértem; a kapott
eloszlast a bontasi kisérletekkel Osszehasonlitva megallapithatd, hogy a hdmérséklet emelésével
fokozatosan a TPA kimosddasa valik a dominans, sebességmeghatarozo részlépéssé. Ennek
eredményeképpen a homérséklet 285°C folé emelése nem gyorsitja szamottevden a teljes bontasi
folyamat lefutasat.

A késziiléket 20-szoros méretnovelésnek vettettem ald, hogy a reaktor belsejében megismerhetd
legyen a fazisok viselkedése a bontési folyamat befagyasztasaval.

[1] Plastics Europe: The circular economic for plastics. An European overview
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Porkeverék komponensenkénti szemcseméret-eloszlasanak meghatarozasa gépi latas és
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A gybgyszeriparban az utobbi években jelentds eltolodas figyelhetd meg a hagyomanyos szakaszos
gyartastol a folyamatos gyartasi technologiak irdnyaba. Ennek a valtozasnak legfobb célja a fokozott
biztonsag és mindség-ellendrzés. Ez az atmenet nagy figyelmet von magéra €és ennek keretein beliil
egyre nagyobb hangstly keriil a kiilonb6zd, gyogyszeriparban hasznalt porok, valamint granulatumok
vizsgalatara. Az ujabban végzett fejlesztések soran elsdsorban az in-line vizsgalati mddszerek
¢lveznek prioritast, melyek segitségével valos idejii informaciok nyerhetok €s a kiilonbozo folyamati
paraméterek ellendrzésének optimalizaldsaban is elérelépések érhetdk el. A gyogyszeriparban
felhasznalt porkeverékek szemcséinek két legfontosabb tulajdonsaga a méretiik és az alakjuk. Ezek a
paraméterek kihatnak a készitmény feldolgozéasara, gyartasara és a hatdsossagara is, igy az egyes
komponensek tulajdonsagainak ismerete nagy jelentéséggel bir. Kiilondsen fontos, hogy a
porkeverékeket alkotd komponensek tulajdonsagait kiilon-kiilon ismerjiik, hiszen azok az adott
készitményben betoltott eltérd funkcidjukhoz hasonldan mas és mas karakterisztikdjuak. Munkam
célja egy olyan technologia kifejlesztése volt, mely gyodgyszeripari porkeverékek teljes, valds idejli
atvizsgalasara hasznalhat6 és ami képes a porkeverékeket alkotd komponensek szemeséinek kiilon-
kiilon torténd vizsgalatara. Hipotézisem az volt, hogy egy gépi latdson, mesterséges intelligencian és
képelemzésen alapuld rendszer képes lehet porkeverékek szemcséinek felismerésére, az egyes
komponensek megkiilonboztetésére és a komponensenkénti szemcseméret-eloszlas meghatarozasara.
Az objektumok (szemcsék) felismerését a YOLOVS neuralis haloval, a felismert szemcsék méretének
meghatarozasat pedig klasszikus képelemzéssel, egy sajat készitésti Matlab algoritmus segitségével
végeztem. Végeredményben a fejlesztett modszer képes volt a porkeverékekrdl készitett videdkon
talalhaté eltér6 komponensek szemcséinek felismerésére ¢és az egyes anyagokhoz tartozo
szemcseméret-eloszlasok meghatarozasara, melyhez a felismert részecskék minimalis Feret-
atmér6jét hasznalta. Az in-line rendszerrel kapott eredményeket ismert nagyitasi mikroszkoppal
készitett képek elemzésével validaltam. A két modszer eredményei minden esetben jO egyezést
mutattak, igy a fejlesztett technoldgia in-line alkalmazasban hatékonynak bizonyult. Ezt kihasznalva
a modszer beépithetd a gyartasi folyamatokba, ezdltal nagy eldrelépést hozva a gydgyszeripari
mindségbiztositasban.

135



KEPES BENCE
Vegyészmérnoki alapképzési szak
BSc, 5. félév

Budapesti Miiszaki ¢s Gazdasagtudomanyi
Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar
Témavezeto:
Dr. Székely Edit
egyetemi tandar, BME VBK

Epoxi gyanta félfolyamatos iizemii, szelektiv hidrotermalis bontasa
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Az epoxi gyantakat j6 mechanikai és kémiai tulajdonsagaik miatt egyre szélesebb korben hasznaljak
bevonatokhoz, kompozitok matrixaként, épitkezéseken, elektronikai-, és elektromos szigetelés
céljabol, valamint ragasztokban. A probléma az epoxi gyantakkal és kompozitjaikkal, hogy az
¢letciklusuk végére érve a hulladékfeldolgozas a komplex Osszetétel miatt nem egyszeri. A kémiai
Ujrahasznositas célja a kompozit korlatozott mértékii lebontdsa, amellyel csokkenthetdé az ipar
nyersanyagigénye. A szolvolizis is egy kémiai jrahasznositasi modszer, ezen beliil epoxi gyantak
esetében az irodalomban elterjedten hasznalt szakaszos rendszerben a glikolizis, alkoholizis és
hidrolizis (hidrotermalis bontas), illetve ezek kombinacidja. A hidrotermalis bontas elénye, hogy csak
vizet hasznal olddszernek és reagensnek is. Magas hdmérsékleten és nyomason a bontasnak kedvezd
iranyban valtoznak a viz fizikai-kémiai tulajdonségai.

A munkamban egy elterjedt Osszetétell, biszfenol-A alapli, epoxi gyanta teljes konverzioju,
félfolyamatos lizemi hidrotermalis bontasat valositottam meg. Termékként 7 komponensii termék
keletkezett, amelyek koziil az egyik az epoxi készités adalékanyaga volt. Ez egy felettébb szelektiv
termékprofilnak mondhat6 az eddig leirt szakaszos modszerekhez képest. Box-Behnken-kisérletterv
segitségével vizsgaltam a nyomads, hdmérséklet és az atlagos tartozkodasi 1d6 hatasat a bontdsok
végpontjara ¢és a termék koncentracioprofiljara. Szignifikdns hatdsa a hdmérsékletnek és az atlagos
tartozkodasi idonek van, vagyis a vizsgalt tartomanyban (20 — 25 MPa) a nyomashatés
elhanyagolhat6. A gyanta bontdsa 330 °C-on mar megvaldsithatd, azonban ekkor még sok 1d6 kell a
teljes konverzio eléréséhez, ehhez képest 360 °C-on par perc alatt elbonthato a gyanta. A viz atlagos
tartozkodasi ideje, a 2 — 4 perces tartomanyban, inkabb a termékdsszetételt befolyasolta, mégpedig
minél nagyobb volt, annal nagyobb mértékli volt a bontds, vagyis nétt a kisebb vegyiiletek
mennyisége.

Mivel az epoxi gyantakat ritkdn alkalmazzak dnmagukban, igy megvizsgaltam egy nagy jelentOségii
kompozit (leszerelt szélerdmii lapat) bontasat is a kidolgozott moédszerrel. A bontas soran a
visszamaradt szilard maradék egy fehér, szalas, laza szerkezeti szalhalom volt, mely az eredeti
kompozit tomegének 65 %-at teszi ki. Ez a tomegcsokkenés kordbbi, iivegszaltisztitassal foglalkozo
munkank alapjan megfelel egy atlagos iivegszallal tarsitott kompozit rendszer polimer tartalméanak.
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A kristalyositas a gydgyszeriparban az egyik leggyakrabban alkalmazott tisztitasi eljaras, amelyen a
forgalomba hozott kismolekulas gydgyszerhatdanyagok 70 %-a eléallitdsuk soran legalabb egyszer
keresztiilmegy. Ezen feldolgozasi 1€pés meghatarozza a keletkezd kristalyok tisztasagat és alapvetd
fizikai tulajdonsagait. gy hatdssal van a szilard hatbanyag biohasznosuldsira és technolégiai
feldolgozhatdsagara egyarant. Ezen beliil a segédanyagok jelenlétében végzett heterogén
modositasara. Szamos szakirodalmi cikk ismerteti a technologia alkalmazéasaban rejlo lehetdségeket,
melyeket ezidaig leginkdbb szakaszos iizemmodban valositottak meg. Az eljards mechanizmusainak
megértése €s egyben folyamatos technologiai megvaldsitdsa azonban eddig kiaknézatlan komoly
gazdasagi eldnyokkel jarhat.

Kutatdmunkam soran a formulacios segédanyagként hasznalt polivinilpirrolidon (PVP-K12) polimer
hatdsat vizsgaltam a refluxbetegség ellen alkalmazott famotidin hatéanyag kristalyositasaban. Célom
egy folyamatos tlizemili segédanyagos kristalyositas fejlesztése a segédanyag termékmodositd
hatasanak (polimorfia kontrol, kivaldé gordiilékenység) kiaknazasaval. A folyamatos iizemi
kisérletekhez elengedhetetlen volt a szignifikans folyamatparaméterek meghatarozasa. Ehhez egy
27\(4-1) részfaktortervnek megfeleléen duplikalt fala, szabalyozott tivegkristalyositoban végeztem
szakaszos kisérleteket, melyben a folyamatparaméterek (adagoldsi sebesség/tartézkodasi ido,
keverési sebesség, segédanyag mennyisége €s bukogat jelenléte) termékmennyiségre és mindségre
gyakorolt hatasat tanulmanyoztam. A technoldgiafejlesztéshez sziikséges hatdanyag-polimer
kolcsonhatasok jellemzését tovabbi 273-os teljes faktoros kisérlettervvel végeztem. A rész- és teljes
faktorialis tervek statisztikai kiértékelést kdvetden meghatdroztam az idealis folyamatparamétereket,
mellyel folyamatos heterogén kristalyositast valositottam meg egy 3 testes tartalykristalyositoban. A
kristalyositoban referenciaként polimer nélkiil elvégzett kisérletben két polimorf modosulat volt jelen
(Form A és Form B) kis termeléssel, az 4llandosult allapot elérése még hat tartozkodasi 1d9 elteltével
sem sikeriilt. Ezzel szemben a PVP-K12 jelenlétében mar az elsd tartozkodasi id6 utan bedllt az
allandosult éallapot, a termodinamikailag stabil Form A polimorfot megfeleld termeléssel és kivalo
gordiilékenységgel sikeriilt eldallitanom.
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A vilag energiaigénye évrdl-évre nd, mikdzben a fosszilis energiahordozok hozzaférhetdsége
csOkken. A fosszilis energiahordozok korlatozott hozzaférhetdség mellett jelentds kornyezetterhelést
is okoznak, illetve a beszerzési aruk fiigg az egyes orszagok diplomadciai/politikai kapcsolatatol. Az
imént emlitett problémakra megoldas lehet a kiilonbozé hulladékokbdl, mint pl. miianyagokbdl,
szennyviziszapbo6l, allattartds melléktermékeibdl pirolizissel torténd bio-olaj eldallitas. Az igy
eldallitott bio-olajbol nem lehet megfelelé mindségii motorhajtd anyagot gyartani, mely a bio-olaj
alkohol és szerves sav tartalménak koszonhetd. A bio-olajok nem megfeleld mindsége 3 {6
probléméaban mutatkozik meg, ilyen a tal alacsony pH (savas kémhatas), nem megfeleld tarolasi
stabilitas, illetve az alacsony flitérték. Jelenleg rendelkezésiinkre allnak nagy konverzidju
hidrogénezd technologidk a heteroatomok eltavolitasara, viszont hatranyuk, a nagy hidrogén igény,
melyeket nagyon koriilményes kielégiteni fenntarthatd forrasbol (ma ismert technolégiakkal szinte
lehetetlen). TDK munkdm sordn egy alternativ bio-olaj mindségjavitd eljarast vizsgiltam. Az
alternativ eljaras alapja, hogy megfelel6 kortilmények és katalizator mellett a bio-olajban 1évé szerves
savak ¢és alkoholok észtereket képeznek, igy javitva a bio-olaj tarolési stabilitasat, flitéértékét és pH-
jat. Méréseim soran modell vegyiiletekkel (dekanollal és olajsavval) szimulaltam a bio-olaj alkohol
¢és szerves sav tartalmat. A reagenseket 6 0ran at reagaltattam. A reakci6 lefolydsanak mértékét fél
orankénti mintavételezéssel monitoroztam. A kvalitativ analizist savszdm meghatarozas és FITR (
Fourier-transzformacios infravords —spektroszkopia) —segitségével végeztem. Katalizatorként
kiilonbozé tipust  zeolitokat alkalmaztam (béta, Y, HZSM-5). A méréseket 3 kiilonb6z6
hémérsékleten folytattam le, annak érdeklében hogy megfigyelhetd legyen a reakcidsebesség és
konverzié homérsekletfiiggése.

Mivel az észteresitd technologidk jelenleg még nincsenek elterjedve az olajiparban, ezért munkank
célja a targyalt technoldgia ipari elterjedésének elOsegitése.
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Dihidropiridin szarmazékok biomimetikus oxidativ atalakulasainak vizsgalata
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Gyogyszervegyliletek fejlesztése soran kiemelt jelentdségli a citokrom P450 enzimcsalad altal
katalizalt oxidaciods reakcid vizsgalata. Szintetikus metalloporfirinek alkalmazéaséval ez a folyamat
jol modellezhetd. Korabbi munkam soran tobb mint 100 gydgyszerhatéanyag atalakulasat vizsgaltam
metalloporfirin katalizalta biomimetikus oxidacidban. A biomimetikus ¢és irodalmi in vivo
metabolitprofilokat Osszehasonlitva valasztottam ki a dihidropiridin vegyiiletcsaladot, amit
részletesebben vizsgalni kivantam. Ehhez kivalasztottam 9 dihidropiridin alapvazzal rendelkezo
gyogyszerkémiai szempontbdl relevans vegyiiletet, melyeken elvégeztem a metalloporfirin
katalizalta biomimetikus oxidaciot. Katalizatorként mezo-tetra(para-szulfoniloxifenil) vasporfirint
(FeTPPS), mig oxidaloszerként terc-butil-hidroperoxidot (tBuOOH) alkalmaztam. A reakcidkat a
biologiai folyamatok szempontjabol relevans 4 kiilonb6z6 pH értéken (2,7; 4,5; 6,5; 7,4) vizsgaltam.
Az optimalis pH meghatdrozdsa utdn a szakaszos biomimetikus reakcidt folyamatos aramu
rendszerbe integraltam. A folyamatos aramu reakciot egy 5 faktoros (hémérséklet, térfogataram,
porfirin koncentraci6, szubsztrat koncentracid, oxidaloszer koncentracio) teljes kisérletterv (32
kisérlet) mentén optimalizaltam az elérhetd legnagyobb konverzio érdekében, a kivalasztott 3
vegyiilet esetében. A kisérletek eredményeként megéllapithatd, hogy a szakaszos biomimetikus
rendszerben képzOodott metabolitok jo egyezést mutatnak szervezetben képzddd metabolitokkal. A
preferalt oxidacios utvonal elsd 1épése jellemzden a dihidropiridin gytir(i piridinné oxidalodéasa. Az
aramlasos kémiai rendszer esetén az atlagos konverziot nagyban befolyésolta a dihidropiridin gytri
szubsztitualtsaga ¢és a reakciokat vegytiletenként kiilon-kiilon sziikséges optimalizalni.
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Kristalyos hanyad meghatarozasanak jelentosége nagy hatéanyag-tartalmu szalak
fejlesztésénél

Kulcsszavak: amorf szilard diszperziok; elektrosztatikus szalképzés; kristalyos nyomok; Raman-
spektroszkopia

Napjainkban a gyogyszeriparban egyre tobb a rossz vizoldhatdsagl hatéanyag. A fejlesztésben levd
gyogyszerjelolt molekuldk ~80% ilyen. Azonban nagy kihivast jelent az ilyen tipust hatéanyagokbol
megfeleld biohasznosuldsu ordlisan bevehetd szilard gyogyszerforma eldallitasa. Tobb kiilonféle
készitményfejlesztési stratégia is rendelkezésre all a kioldodas fokozasara, amelyek koziil az amorf
szilard diszperziok (ASD-k) alkalmazédsa kiemelkedd. Ezekben a rendszerekben egy vagy tobb
hatdanyag van valamilyen segédanyag, legtobbszor polimer matrixba agyazva és a 1étrejové amorf
szerkezet az egyensulyi oldhatosdgot meghaladd kioldodast eredményez. Az ASD-k esetén a
hatdanyag-tartalom novelése célszerli az ipari alkalmazhatosag szempontjabol, emellett pedig a beteg
egylittmiikddés is javul, ha igy kisebb méretii a betegség kezelésére szant tabletta. Az eldallitott ASD-
s rendszerek stabilitdsa nagy hatdanyag-tartalmak esetén azonban kulcskérdés a késobbi felhasznalas
¢és tarolhatdsadg szempontjabol, hiszen célunk a gyogyszerhatéanyag kristalyos formdjanak ujboli
kialakulasdnak megel6zése. A magas hatéanyag-tartalmi ASD-k esetén nagyobb eséllyel
alakulhatnak ki inhomogenitasok, lokalis kristdlyos nyomok, ezért fejlesztésiikkor elengedhetetlen az
ezt kisziird analitikai modszerek kidolgozasa.

Kisérleteim soran elektrosztatikus szalképzéssel allitottam elé6 ASD-s szalakat kiilonb6zo
oldoszerelegyek felhasznéldsaval, melyekben a modell hatéanyag a spironolakton, a polimer hordozo
pedig poli(vinil-pirrolidon)-vinil-acetat kopolimer volt. Az elballitott szalak méretét és alakjat
pasztazo elektronmikroszkoppal, az amorf jellegiiket pedig differencialis pasztdzo kalorimetriaval és
porrontgen-diffrakcioval vizsgaltam. Kioldodas tesztek elvégzésével jellemeztem a szalas anyagok
mindségét a gyogyszeripari hasznosithatosag szempontjabol. A kristalyos-amorf hanyad kvalitativ
elemzéséhez polarizacios fénymikroszkopot hasznaltam, mig a kvantitativ jellemzést Raman-
spektroszkopids mérések alapjan végeztem el. Az eredmények ravilagitottak arra, hogy a Raman-
spektroszkopia alkalmas a kristalyos nyomok detektalasara és azok mennyiségi meghatarozasara. A
fejlesztett modszer alkalmazasaval jol kiszlirhetd az a hatéanyag-tartalom hatar, melynél mar az ASD
rendszer stabilitdsa a kristadlyos nyomok miatt csokkenhet.

Az eredmények j6 kiinduldpontként szolgalhatnak a nagy hatdéanyag-tartalmt szalak varhato fizikai
stabilitdsanak meghatarozasahoz, mely tudatosabb készitményfejlesztést tesz lehetdvé.
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Anionos tenziddel tarsitott kitozanbevonatok feliileti és tombi tulajdonsagainak vizsgalata

Kulcsszavak: vékonyréteg, biopolimer, feliiletaktiv anyag, peremszog, pszeudoporozitas

A kitozan egy széles korben alkalmazott, kornyezetbarat kationos biopolimer. Munkém soran kitozan
és két elterjedt, kereskedelmi forgalomban kaphaté anionos tenzid (natrium-dodecilszulfat és
natrium-dodecilbenzolszulfonat)  tarsitott  rendszereit  vizsgaltam. A  biopolimer-tenzid
kolcsonhatasokat oldatfazisban, kiilonboz6 tenzidkoncentraciok mellett tanulmanyoztam, mérve az
oldatok feliileti fesziiltségét és reoldgiai tulajdonsagait, hogy informaciot nyerjek a polimer-tenzid
komplexek kialakuldsarol. A keverék rendszerekbdl martasos technikaval bevonatokat alakitottam
ki, melyek feliileti tulajdonsagait vizperemszogek mérésével, illetve rontgen-fotoelektron-
spektroszkopidval, tombi tulajdonsdgait UV-lathaté spektrofotometridval, valamint elektrokémiai
vizsgalatokkal (polarizacios tesztekkel és elektrokémiai impedancia-spektroszkopiaval) jellemeztem.
Az igy létrehozott bevonatok szadmos terlileten hasznosithatoak lehetnek az élelmiszeripari
csomagolastechnikatol a textiliparion at a gyogyaszatig.

142



BORBAS BALAZS
gépészmérnoki
MSc, 2. félév

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem
Gépészmérnoki Kar
Témavezeto:
Dr. Horvélgyi Zoltan
egyetemi tanar, BME VBK

Felkonvertaléo nanorészecskék kompozit vékonyrétegei: emisszios intenzitas és energiaatadasi
folyamatok jellemzése

Kulcsszavak: fénymoduldlo nanorészecskék, szilika- és kitozan-nanobevonat; anti-Stokes-hatds,
sugarzasi kolcsonhatas

A felkonvertald nanorészecskék (upconverting nanoparticle, UCNP) képesek nagyobb hullamhossza
fotonokkal vald gerjesztés hatasara kisebb hullamhosszi — azaz nagyobb energiaji — fotonok
emisszidjara. Az UCNP-szuszpenziok vizsgalata széles korii a tudomanyos szakirodalomban,
azonban kevés publikacio foglalkozik az UCNP-tartalmti kompozit bevonatok jellemzésével annak
ellenére, hogy ezek a bevonatok hozzajarulhatnak szamos gyakorlati alkalmazas (pl. optikai
szenzorok, fotovoltaikus eszkdzok) megvaldsitdsdhoz.

Kutatdmunkam célja kozeli infravords fénnyel gerjeszthetd, NaYF,: 20% Yb*, 0,5% Tm*
felkonvertald nanorészecskék, illetve a tavlati felhasznalds szempontjabdl fontos, a részecskéket
tartalmazdé kompozit bevonatok eldallitasa és tanulméanyozésa. F6 célkitiizésem olyan funkcionalis
vékonyrétegek fejlesztése, amelyekben a felkonvertald nanorészecskékre jellemzdé anti-Stokes
emissziok intenzitasa a szuszpenzidkban mérhetd intenzitdssal dsszemérhetd nagysagu. Vizsgalok
kompakt, porusos és hibrid szilicium-dioxidot, valamint kitozan biopolimert a kompozit bevonatok
matrixanyagoként. A beagyazo6 kdzeg anyagi mindségét, szerkezetét és dsszetételét, a bevonatképzés
modjat és paramétereit a felkonvertalé emisszids intenzitds maximalizaldsa érdekében befolydsolom.
Eredményeim alapjan a legeldnydsebb emisszios és mechanikai tulajdonsagokat a kitozannal alkotott
kompozit bevonatok mutatjak.

Az alkalmazhatosag fontos paramétere a fotonemisszio intenzitdsanak homérsékletfiiggése, illetve
mas komponensekkel vald hatékony energiadtadds. Ebbdl a célbol vizsgadlom a felkonvertald
nanorészecskék fluoreszcens szinezékmolekulakkal vald energiadtadasat kiilonb6z6 kolloid
rendszerekben. A kialakitott kompozit bevonatokban el6forduld sugéarzasi kolcsonhatasok
eredményei hasznosithatdak tobbek kozott a fotodindmids rakterapia vagy a fotovoltaikus eszkdzok
hatasfokndvelése teriiletén.
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Ujszerii, poli(dimetilsziloxan) alapti nanoszerkezetii amfifil kotérhalok

Kulcsszavak: poli(dimetil-sziloxdn), amfifil kotérhdlo, nanofazis-szepardlt, termoreszponziv,
nanohibrid

Munkéam soran két kiilonbo6z6 tipust, poli(dimetilsziloxan) (PDMS) alapt amfifil polimer kotérhalot
allitottam el6 sikeresen. Céljaim kozott szerepelt a kotérhalok szisztematikus vizsgélata, az eléallitasi
koriilmények, 6sszetétel, szerkezet €s a kapott kotérhalok alapveto tulajdonsagai kozotti kapcsolatok
feltarasa.

A kotérhalok szintézisét makromonomer modszerrel hajtottam végre, melyet a PHEMA-I-PDMS
kotérhalok esetében oldatban és tombfazisban, mig a PNIPAAm-I-PDMS kotérhalok esetében
oldatban, két kiilonb6z0 oldoszer hasznalataval valositottam meg. A szintézist kovetden az
extrakcidval tisztitott kotérhaloknak meghataroztam a gélhanyadat, amely minden esetben magas
értékeket mutat. Ez a szintézis sikerességét igazolta. A kotérhalok Osszetételének vizsgalata soran
tervezett  Osszetételek  kivaldé egyezést mutatnak a  kapott  Osszetétel  értékekkel.
A kotérhalok szerkezetét kiilonféle eljarasokkal vizsgaltam. A SAXS és az AFM vizsgalatok alapjan
a PHEMA-I-PDMS ¢és PNIPAAm-I-PDMS polimer kotérhalok kofolytonos nanofazis-szeparalt
szerkezettel rendelkeznek. SAXS mérések alapjan megallapitott atlagos domén tavolsag értékek 9-
18 nm kozott talalhatok. A duzzadéas mérések alapjan a két polimer fazis szelektiven duzzaszthato
apolaris és polaris olddszerben, ami egyértelmiien igazolja az eldallitott kotérhalok amfifil
tulajdonsagat. Tovabba a hémérséklet szerinti duzzadas mérés alapjan a PNIPAAm-I-PDMS
kotérhalok névekvo PDMS tartalommal csokkend zsugorodast mutatnak a homérséklet emelésének
hatasara. A DSC mérések alapjan a kotérhalokon beliil a PHEMA ¢és PNIPAAm polimerek T értékei
az oll6 effektus jelenlétét mutatjak. Vizsgéltam tovabba a PNIPAAm-I-PDMS kotérhalok T, értékeit,
melyek a PDMS tartalom novekedésével novekednek. Tovabba sikeresen eldallitottam eziist és arany
nanorészecskéket tartalmazd6 PHEMA-I-PDMS  kotérhalokat, amelyeket Kkatalizatorként
felhasznaltam 4-nitrofenol NaBH,-gyel torténé redukalasaban. A reakcié mind az AgNR-et mind az
AuNR-et tartalmazd kotérhalok esetében egy ora alatt elérte a 100%-os konverziot. Ezaltal
kisérletileg igazoltam a fém tartalmi PHEMA-I-PDMS mintdk Kkatalitikus aktivitasat.
Osszességében, az irodalomban eddig nem kozolt, kiilonleges nanoszerkezetii és tulajdonsagi,
nanokatalizator hordozonak alkalmas PHEMA-I-PDMS és termoreszponziv PNIPAAm-I-PDMS
amfifil polimer kotérhalok szintézisét és szerkezet-tulajdonsag Osszefiiggéseinek a feltarasat
valositottam meg.
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Ag-adalék hatasa fényateresztést novelo, mezoporusos TiO2 szol-gél bevonatok fotokatalitikus
hatasara

Kulcsszavak: mezoporusos TiO», szol-gél bevonat, fotokatalitikus aktivitas, fényateresztés-novelés

Munkam célja olyan szol-gél eljarassal eléallitott mezopodrusos titan-dioxid bevonatok fotokatalitikus
hatasanak novelése volt, amelyek novelik transzparens hordozojuk fényateresztését. A bevonatokat
martasos technikaval allitottam elé iiveghordozon, amelyre el@szor kompakt szilicium-dioxid
védoréteget valasztottam le az livegben levd natrium-ionok fotooxidaciot gatlo hatdsanak elkeriilése
miatt. A védorétegeket porusképzé anyagot tartalmazo titan-dioxid nanorészecskékkel vontam be, a
fényateresztés novelése céljabol a bevonatokat vizes ammoniaoldat gdzterében Oregitettem. A
bevonatokat rétegenként magas homérsékleten kondicionaltam. A mintdkat UV-lathato
spektroszkopiaval jellemeztem a 400-800 nm-es tartomdnyban felvett transzmittancia spektrumaik
alapjan. A spektrumokat vékonyrétegoptikai modellek felhasznalasaval, illesztéses modszerrel
elemeztem ¢és meghatdroztam a bevonatok vastagsagat és torésmutatdjat. A fotokatalitikus
tulajdonsag néveléséhez a bevonatok nyitott porusrendszerébe eziist-ionokat juttattam, amelyeket a
kondicionalashoz hasonl6an magas hdmérsékleten (és idon keresztiil) kezeltem azért, hogy az eziist-
ionok fémmé redukalddjanak. A fotokatalitikus hatasra a bevonatok porusrendszerébe impregnalt
rodamin 6G szinezékmolekuldk UV-, illetve lathatdo fény hatasara bekovetkezd, szilard-levegd
hatarfeliileten végbemend fotooxidacidjanak mértékeébdl kovetkeztettem.

Az eredményeket elemezve megallapitottam, hogy az ammonias géztérben oregitett mintak UV- és
lathato tartomdnyban is mutatnak fotokatalitikus aktivitast. Az eziistrészecskék UV-tartomanyban
nem befolyasoltdk szamottevoen a fotokatalitikus hatast, lathato tartomanyban pedig a rodamin 6G
szinezékérzékenyitd tulajdonsdga ledrnyékolta az adalékolds hatasat. A szinezékmolekulak
besugarzasa soran az eziisttartalmi mintak esetében annak nagyobb mértékii dimerképzdsését
figyeltem meg (az eziistot nem tartalmazd mintdkhoz képest). Az eziisttartalom ndvelésével a
bevonatok fényateresztést noveld hatasa kisebbnek mutatkozott, illetve fotokatalitikus hatésa is
kisebbnek bizonyult.
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Cu- és Cu20-nanorészecskékkel adalékolt TiO2 szol-gél bevonatok eldallitasa és
fotoaktivitasuk vizsgalata
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A TiO, n-tipust félvezetd fém-oxid, mely fotokatalitikus aktivitast mutat UV-fényben: egy foton
elnyelésével a TiO, elektronjai a vegyértéksavbol a vezetési savba keriilnek, lyukakat hagyva maguk
utan. Az igy létrejott fotogerjesztett toltéshordozok képesek redox-reakcidk katalizalédsara, mely
tulajdonsag kihasznélhat6 tobbek kozott a viz- és levegOtisztitasban (pl. Ontisztitd feliiletek). Annak
érdekében, hogy az elektromagneses sugarzas minél nagyobb tartomanyan aktivva valjon a TiO,,
bevett mdodszer a fém- és félvezetd-részecskekkel - példaul Cu- és Cu,O-részecskékkel - torténd
adalékolas. Az igy kialakitott bevonatok lathaté fényben is aktivva valnak, tovabba megfeleld
rendszer kialakitasa esetében UV-fényben is ndvekedhet a fotoaktivitas.

A kutatomunka soran anatdz kristalyfazisi, mezoporusos TiO,-bevonatokat allitottam eld szol-gél
eljarassal. A redukcios modszerrel szintetizalt Cu- és Cu,0-nanorészecskéket in situ levalasztassal
(heterogén nukleacio) és fogotarcsas modszerrel (homogén nukledcios folyamatban képzddott
részecskék szuszpenzidjat felhasznalva) juttattam a TiO,-bevonat feliiletére. Eldallitottam csak Cu-
és csak Cu,O-részecskéket tartalmazo, valamint Cu- és Cu,O-részecskéket is tartalmazo bevonatokat.
Az eldallitott mintakat jellemeztem UV-lathatd spektroszkopiai, elektronmikroszkopiai (HRTEM,
FE-SEM) és por rontgendiffrakcios (XRD) modszerekkel. A mintak fotoaktivitdsat szinezék
degradacios modszerrel jellemeztem lathaté és UV-fényli bevilagitas alkalmazasaval, vizsgaltam
milyen hatéassal van a fotoaktivitasra a Cu- és Cu,O-részecskék egyiittes jelenléte. Tanulmanyoztam

az alkalmazott modell szinezékanyagok szerepét a fotodegradacios tesztekben, ehhez metilnarancs,
metilénkék és rodamin 6G szinezékeket hasonlitottam 6ssze. A fotoaktivitas tesztek igazoltak, hogy
a Cu- és Cu,O-részecskek aktivva teszik a TiO,-ot lathaté fényben H,O, ko-katalizator jelenlétében,
¢s bizonyos mintak novelik a fotoaktivitast UV-fényben is.

146



KOKAI KATA PANNA
vegyész
MSc, 3. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeto:
Juhaszné Dr.Csapo Edit
egyetemi docens, SZTE TTIK

Makromolekulak alkotta biokolloidok kialakitasa valtozé oldhatosagu vegyiiletek
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Kulcsszavak: transzferrin; PLGA; nanoprecipitdcio, hatoanyag hordozo, kapszuldzas

A Szegedi Tudomanyegyetem Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszékén mikodo MTA-SZTE
Lendiilet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatécsoport — Juhaszné Dr. Csapo Edit vezetésével — mar
megalakulasa el6tt is intenziven foglalkozott szérumfehérjék, valamint természetes és szintetikus
(ko)polimerek alkotta hatoanyag hordozoként funkcionald kolloid részecskék kialakithatosagaval.
Ezen gyogyszerhatdbanyag hordozd rendszerek (DDS) dontéen a kolloid mérettartomanyba
sorolhatoak (d = 1-500 nm). A hordozo részecskék felhasznalhatdak olyan terapias vegyliletek vagy
akar étrendkiegészitok és vitaminok szervezetbe vitelére is, amelyek célzott helyre torténd eljutasat
jelentésen nehezitik a nevezett vegyiiletek korlatozott oldhatésaga vagy instabilitasa (pl.:
hémérséklet- vagy fényérzékenységiik stb.), illetve a hatéanyagok formuldldsa révén novelhetjiik
hatékonysagukat is.

A szérumfehérjék és (ko)polimerek kombinalasa révén Onszervezddéssel is kialakithatd Osszetett
hordozé részecskék tulajdonsagainak megismerése 1j kutatasi iranyvonal a kutatocsoportban, mely
munkdhoz 2024-ben csatlakoztam. A didkkéri munkdm sordn egy szérumfehérje, a vasmentes-
transzferrin (TT), és egy szintetikus kopolimer, a poli-(tejsav-glikolsav (PLGA), kombinalasaval egy
Uj hordoz6 részecske nanoprecipitacids eljarassal torténd kialakitdsdn dolgoztunk, melyre a
szakirodalomban hivatkozast még nem talalhatunk. Vizsgaltuk a makromolekuldk kozotti, foként
masodrendli kélcsonhatasok révén milyen méreteloszlasu részecskék allithatok eld. A részecskék
eldallitasara az erdsen toxikus oldoszerek hasznalatat melldztiik, és stabilizaloszerként egy nemionos
feliiletaktiv anyagot, az E-vitamin egy biokompatibilis szarmazékat (D-a-tokoferol polietilénglikol
szukcinat, TPGS) alkalmaztuk. Ezen aktiv E-vitamin a részecskék stabilizalasan tilmenden
hatéanyagként is funkcionalhat és amfipatikus karaktere révén szolubilizacidval eldsegitheti mas
hidroféb hatdéanyagok kapszuldzasat is. A Tf/PLGA részecskéket eltérd oldhatosagu modell
vegyliletek formulalasara hasznaltuk. Nem-szteroid gyulladascsokkentd hatoanyagok (NSAID) koziil
modellként valasztottuk a ketoprofént (KP) és az ibuprofént (IBU), valamint az antioxidansok kozé
tartoz6 a kolekalciferolt (D3-vitamin) is tanulmanyoztuk. Meghatdroztuk ezen kismolekulak
kapszulazasi hatékonysag- (EE(%)) ¢és hatdanyag toltottség (DL(%)) értékeiket a T{/PLGA/TPGS-
alapt hordozdba formulélva, valamint a hatéanyagok in vitro kioldodéasanak vizsgalatara is végeztiik
kisérleteket.
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Elektrokémiai funkcionalizalas hatasa grafén-oxid diszperzidk kolloidstabilitasara
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Az elmult évek egyik népszert kutatdsi témdja a kiilonb6zé modositott szén alapu nanorészecskék
alkalmazasainak lehetdségei. Kisérleti munkam soran vizes kozegi elektrokémiailag-, illetve foszfat-
csoportokkal modositott grafén-oxid diszperzidk kolloidstabilitdsat vizsgaltam, dinamikus
fényszoras méréssel.

Emellett, a két kiilonbozd tipusu grafén-oxid nanorészecske kémiai- és nanoszerkezetét térképeztem
fel, rezgési-, forgasi spektroszkopiat, valamint rontgendiffrakciot felhasznéalva, annak érdekében,
hogy ez alapjan részletesen magyardzhassam a kolloidstabilitds feliiletkémiai okait.
A tapasztalatok alapjan kijelenthetd, hogy mindkét anyag esetében a grafitszeri multiréteges
szénvazon grafit-oxidra jellemz6 funkcionalitasok voltak jelen. Az elektrokémiailag szintetizalt-,
valamint a foszfat-s6 tartalmu elektrolitbol valo eldallitdssal nyert grafén-oxidok kémiailag
funkcionalizalhatéak voltak. A két anyag kiilonb6z0 mértékii kémiai modositast szenvedett. A
dinamikus fényszorasméréssel végzett kolloidstabilitasra vonatkozo kisérletek eredménye jo egyezést
mutatott a szerkezetvizsgalatok eredményeivel.

A szdban forg6 grafén anyagok, az elvégzett kisérletek alapjan, alkalmasak lehetnek elektrokémiai
felhasznalasra (példdul kompozit eldallitds), amely esetben a kolloid tulajdonsagok ismerete
praktikus informacioként szolgalhat. A kapott eredmények alapjan érdemes lehet a mintakkal egyéb
vizsgalatokat is elvégezni.
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Az utobbi években az antioxidans aktivitdssal rendelkezd nanozyme-ok kifejlesztése szamos
tudomanyos kutatds céljat szolgalta. Ezek a szervetlen nanorészecskék az enzimekhez hasonld
miikodéssel birnak, azonban olcsobban eldallithatdak, és a fizikai-kémia tulajdonsagaik
hangolhatosaga révén kevésbé érzékenyek olyan kornyezeti hatdsokra, mint az oldatok pH-ja,
homérséklete, vagy a magas sokoncentracio. Mivel ezen részecskéket gyakran vizes kozegben
diszpergalva alkalmazzak, ezért kiemelten fontos a kolloidstabilitasuk és antioxidans aktivitasuk
kozotti  Osszefiiggések  feltérképezése  kiilonb6z0  szervetlen  sok  jelenlétében  [1].
A kutatasunk soran tormaperoxidaz (HRP) enzimet utdnzé PB nanorészecskéket szintetizaltunk, majd
vizsgaltuk a részecskék kolloidstabilitasat, és enzimatikus aktivitdsat kiilonb6zo szervetlen ionok
jelenlétében. A toltésviszonyokat és az aggregacids folyamatokat fényszorasmérésen alapuld
technikak segitségével kovettiik nyomon. A kisérleti eredményeinket a Hofmeister sorozattal, a
Schulze-Hardy-szaballyal és a toltéssel rendelkezé részecskék kolloidstabilitasanak leirasara
kidolgozott DLVO-elmélet altal értelmeztiik. A PB antioxidans aktivitasa és kolloidstabilitasa kozotti
Osszefliggéseket a vizsgalt sok jelenlétében HRP teszt segitésével mértiik fel. Megallapitottuk, hogy
reakcidsebesség szempontjabol. Az ionerdsség ndvelése ugyanis az elektromos kettdsréteg egyre
nagyobb mértékii beszlikiilését eredményezi, ami 4&ltal a részecskék feliilete konnyebben
rendszerekben is hatékonyan kifejtheti antioxidans aktivitasat, melyek a természetes eredetii enzimek
inaktivalodasat okozhatjak.

[1] Alsharif NB, Samu GF, Saringer S, Murath S, Szilagyi I: A colloid approach to decorate
latex particles with Prussian blue nanozymes. J Mol Lig 2020, 309:113066.
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Napjainkban szamos kutatas foglalkozik minél hatdsosabb gyodgyszerkészitmények fejlesztésével. A
legjelentdsebb nehézségek, melyekkel a szakembereknek szembe kell néznie az, hogy az adott
készitmény képes legyen a hatdanyagot a szervezetben célzottan, azon a helyen leadni, ahol arra
szilkség van, illetve, hogy minél tovabb fejtse ki hatasat. Ennek eléréséhez a klasszikus
gyogyszerformdk mellett mar elterjedtek a kolloidalis hatdanyagszallité rendszerek, melyek képesek
szabalyozni a hatéanyag felszabaduldsi folyamatat. Ahhoz, hogy egy optimalis Osszetételli és
szerkezetli gyogyszerhordoz6 rendszert hozzunk létre, elengedhetetlenek a gyodgyszertechnologiai
vizsgalatok mellett a formulédcio kialakithatésagara €s 0Osszetételére iranyuld fizikai-kémiai és
kolloidkémiai vizsgalatok is, melyek kutatomunkam motivaciojat jelentették.

Didkkori dolgozatom témajat két természetes makromolekula, egy nagy molstulyu poliszacharid, a
hialuronsav (HyA) ¢és a transzferrin (Tr) fehérje kolcsonhatasabol létrejovd kolloid rendszer
kialakithatosaganak feltérképezése és annak részletes jellemzése jelentette. Tanulményoztam, hogy a
képz6do kolloid részecskék alkalmasak lehetnek-e a jovOben gyogyszerhatoanyag(ok) szallitasara.
Munkdm elsé 1épésében nagy jelentdséget tulajdonitottunk a két molekula kozotti kolesonhatas
jellemzésére, melynek eredményeképp megallapitottuk, hogy a részecskék kialakuldsaban mind
elektrosztatikus, mind hidroféb kdlcsonhatasok is fontos szerepet jatszanak. Vizsgalataink soran a
makromolekuldk tomegardnyanak €s a pH értékének valtoztatdsa mellett szamos koriilmény hatasat
vizsgaltuk a keletkezd részecskék fobb tulajdonsdgaira. Dinamikus fényszords (DLS) mérések
kivitelezése mellett a rendszerek zéta-potencial és aramlési potencidl értékeinek meghatarozasan tal
reologiai és zavarossag méréseket is végeztiink a részecskék kialakithatosagi korlatjainak felderitése
érdekében, mely vizsgalatok eredményeképp sikeriilt megtervezni egy optimalis méretii és szerkezeti
tulajdonsdgokkal rendelkez6 hordozo eldallitasat. Megéllapitottunk azt a makromolekula
tdmegaranyt (m./m, , = 2), amely mellett stabil kolloid részecskék alakithatok ki. Az eldallitott
konjugatumok méretét, méreteloszlasat és szerkezetét transzmisszios elektronmikroszkopias (TEM)
illetve DLS mérések mellett cirkuldris dikroizmus (CD) és Fourier transzformacios infravords
spektroszkopias (FTIR) mérésekkel jellemeztiik, valamint a kolloid részecskék kinetikai stabilitasat
is felderitettiik.
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A sejtek normal mitkodése soran keletkeznek reaktiv szabadgyokok, melyek mennyiségét a jelen 1évo
antioxidansok tartjdk egyensulyban. A nem megfeleld sejtes muikodéskor a gyokok tulsulyba
keriilhetnek oxidativ stresszt okozva, mely szamos betegség eldidézdje lehet. Ezt kikiiszobolendod az
antioxidansok orvos-biologiai vagy ipari felhasznalasa kézenfekvo lenne, azonban ehhez sziikséges
megnovelniink a  stabilitdsukat. Megoldast jelenthet erre nanokompozitok eldallitasa
felhasznalasukkal, ugyanis ekkor a szervetlen vazszerkezet megvédheti a molekuldkat a kornyezeti
hatasokkal szemben.

Célul tiiztik ki galluszsavat és nikotiamid-adenin-dinukleotidot (NADH) tartalmazé réteges kettés
hidroxid nanokompozit el6allitasat, majd gyoksemlegesitd hatasanak részletes feltérképezését.

Elsoként az emlitett antioxidansok kiilon-kiilon kifejtett, majd egylittes hatasat elemeztilk DPPH-
teszttel. Amellett, hogy atfogdan vizsgaltuk a NADH antioxidans aktivitasat (melynek ismerete
kordbban hianyos volt az irodalomban), a keverékben szinergizmust észleltiink, vagyis az
antioxidansok egylittes alkalmazéaséaval jobb hatast értiink el, mint ha kiilon-kiilon hasznaltuk volna
Oket. A galluszsav ¢s a NADH ko6zott fellépo kolesonhatas magyarazasara felallitottunk egy modellt,
majd méréseket végeztlink ennek igazolasara.

Ezt kovetéen Mg-Al-tartalmu delaminalt réteges kettds hidroxidot allitottunk elé, mely alkalmasnak
bizonyult arra, hogy az antioxidansokat rogzitsiik a feliiletén. Az adszorpcidt elektroforetikus
mobilitds- és  dinamikus fényszorasméréssel kovettik. A gyoksemlegesitd  hatasok
figyelembevételével olyan antioxidans ddzisokat valasztottunk, melyek adszorpcidjakor a kolloid
diszperzi6 stabil maradt. A nanorészecskék feliiletén torténd egyiittes immobilizalas javitotta a
hatasukat, csakugy, mint ahogy azt korabban az oldatfazisban tapasztaltuk. A CuPRAC-tesztet is
elvégeztilk a vizsgalt antioxidansokra, azok keverékeire és a kompozitokra. A DPPH-teszttel
0sszhangban megallapithat6 volt, hogy sikeresen allitottunk el6 gyoksemlegesito hatassal rendelkezd
nanokompozitokat a molekulak kozott fellépd szinergikus kolcsonhatasok elvesztése nélkiil.
Osszességében kijelenthetd, hogy az antioxiddnsok heterogenizalasa megkonnyitheti azok késébbi
hasznalatat mind ipari-, mind orvos-biolodgiai teriileteken.
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A kornyezetiinkben megtalalhatd reaktiv oxigén szdrmazékok (ROS) lebontisaért antioxidans
enzimek és molekulak haldzata felelds az €16 szervezetben. A ROS felhalmozddasa oxidativ stresszt
okoz, amely sulyos betegségek kialakuldsdhoz vezethet, igy ennek megakadéalyozasa kiemelt
fontossagu. Emellett a ROS jelenléte az iparban alkalmazott kémiai eljarasokban a termékek
mindségének romlasaval jar. A természetes antioxidans enzimek felhasznaldsat korlatozza magas
aruk, nehézkes kinyerésiik, tarolasuk és kornyezetiikre vald érzékenységiik. Alternativat jelenthetnek
az enzimeket utanzo nanorészecskék, a nanozyme-0K, amelyeket napjainkban nagy szerkezeti
stabilitasuk, olcso eldallitasuk és hangolhatd tulajdonsagaik miatt kiemelt tudomanyos érdeklédés
ovez.

A nanozyme diszperziok felhasznaldsanak fontos feltétele a kolloidstabilitas biztositasa valtozd
sO0sszetétel €s nagy ionerdsség mellett. Munkénk sordn egyértékii sok hatasat vizsgaltuk a szamos
peroxidaz-szerli hatdsara. A CeNPs kolloidkémiai sajatsagai pH-fliggdk, igy savas és bazikus
koriilmények kozott is végeztiink méréseket. A vizsgalt kationok (Na®, K, Cs") destabilizal hatésa
jo kvalitativ egyezést mutatott a Hofmeister-sorozattal, azonban anionok (CI", NO,—, SCN") esetén
az adatok nem mutattak egyértelmli tendenciat. A vizsgalt sok jelenléte nem valtoztatta meg
jelentésen a CeNPs peroxidaz-utanzé aktivitasat, azonban mar igen alacsony koncentracidban gyors
aggregaciot idéztek eld, igy alkalmazhatdsag szempontjabol elengedhetetlenné valt a CeNPs
kolloidstabilitdsdnak novelése.

Ennek érdekében a feliilettel ellentétes toltésii polielektrolitokkal — heparinnal (pH 4) és metil-glikol-
kitozannal (pH 10) — funkcionalizaltuk a CeNPs feliiletét. Igy megvaltoztattuk a feliileti toltés elGjelét
€s szamottevOen stabilabb diszperzidt hoztunk létre, amit a kritikus koagulaltatd koncentracio
értékekben mért nagy kiilonbségek jeleztek. A polielektrolitok a peroxiddz-szer(i hatds jelentds
novekedéséhez is hozzajarultak, ezzel kiemelten igéretes nanozyme rendszerré téve a polielektrolit-
CeNPs rendszereket, akar nagy sotiirést igénylé alkalmazasi teriileteken is.

A palyamunkédmban foglalt eredmények mindegyike a sajatom beleértve a kisérleti munka elvégzését,
valamint a kapott adatok 0sszegytijtését és értékelését is.
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Az utébbi évtizedek felfedezése, hogy egyes nanorészecskék (Uin. nanozyme-ok) képesek
enzimmiikddést utdnozni, viszont a természetes enzimek szdmos hatranyos viselkedését (pl. nem
denaturalodnak, kevésbé érzékenyek a pH-, nyomas-, és homérséklet valtozasaira, és eldallitasuk
koltséghatékonyabb) nem mutatjdk. Az egyik nagy kihivas a teriileten, hogy olyan nanozyme
rendszert hozzunk létre, amely tobbféle enzim miikodését parhuzamosan végzi. Kutatdsunk soran
komplex berlini kék (Prussian Blue, PB) nanozyme tartalmu rendszereket hoztunk 1étre. Cu-ZSM 5
részecskéket funkcionalizaltunk PB nanokockakkal (PB-PCuZ), valamint papain (PPN) enzimet
adszorbedltattunk PB-n, és az igy keletkezett kompozitotokat vizsgaltuk foképp kolloidkémiai és
biokatalitikus képesség szempontokbdl. A PB szintézis eredményeként egy kolloidalisan igen stabil,
16 kozelitéssel monodiszperz vizes kozegii diszperzidt kaptunk. A PB-PPN a PB mintdhoz hasonléan
igen stabilnak mutatkozott nagy ionerdsségek mellett is. Megallapitottuk, hogy a PB nanokockak
rendelkeznek szuperoxid dizmutaz- (SOD) és peroxidaz-szeri (POD) enzimaktivitassal. Ezen
antioxidans képességek a PPN immobilizaldsa utdn sem valtoznak, viszont a kompozit protedz
aktivitassal is bir, amit tesztreakciokkal mutattunk ki. A PB-PCuZ esetében viszont jelentés POD
aktivitds novekedést tapasztaltunk a funkcionalizélatlan PB részecskék aktivitdsdhoz képest.
Osszegezve, a munkank soran kifejlesztett nanozyme részecskék nagy kolloid- és szerkezeti
stabilitassal birnak, mialatt képesek oxigén tartalmu szabadgyokok elimindlasdra és fehérjék
hidrolizisére. Az eredmények szamottevd érdeklddésre tarthatnak szamot foképp ipari eljarasokban,
ahol a természetes enzimek alkalmazasa nehézkes.
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A OTDK dolgozatom els0 részében a bentonit tisztitasaval és {6 asvanyi komponense, a
montmorillonit agyagasvany méret szerinti frakcionaldsat mutatom be. Sztatikus, tobblépéses
szedimentaciés modszerrel harom eltérd mérettartomanyu szemcsefrakcid vizes szuszpenzidjat
kiilonitettem el. A szuszpenzid Osszetételét szarazanyagtartalom-meghatarozassal, a részecskék
méret- ¢és alakviszonyait dinamikus fényszorasméréssel, ill. elektronmikroszkop segitségével
jellemeztem. Munkdm masodik felében nanosziirésre alkalmas kereskedelmi forgalomban kaphat6
(Dow Filmtec) NF270-es membran felilletmodositasaval foglalkoztam azzal a céllal, hogy sziirési
hatékonysagat megnoveljem.

A membranok feliiletére layer-by-layer modszerrel polikation/agyagasvany parosrétegeket épitettem
fel eltérd rétegszdmmal. A multirétegek felépiilését kvarclemezen UV-spektrofotometridsan
kovettiik. Azt tapasztaltuk, hogy a kialakulo kompozit vékonyréteg optikai vastagsaga, ill.
abszorbancidja egy telitési jellegli fliggvény szerint valtozik a depozicios ciklusok szaméval. Mivel
az atlatszatlan polimerhordozon a film felépiilését nem tudtuk kovetni, atomerd-mikroszkdppal
vizsgaltuk meg a modositds nélkiili membran, valamint a négy darab parosréteggel modositott
membran feliileti topografigjat, és kimutattuk a lemezes szerkezeti részecskék jelenlétét a polimer
szliréréteg felszinén.

A modositott membranokkal 0,2 mM-0s acetaminofen oldatot, 20 mM-os natrium- ill. kalcium-klorid
oldatot szlirtem majd akriflavint, meghataroztam a sziirlet fluxusat és UV-spektrofotométer, valamint
konduktométer haszndlatdval a membran visszatartasat allapitottam meg. Akriflavin esetében a pH
allando értéken tartasaval végeztem a méréseket. A meghatarozast biofilm-képzodés és a rétegek
esetleges lemosddasa zavarta, ezért tovabbi vizsgalatokat végeztiink és megallapitottuk, hogy az
eredményeink szordsanak egyik oka a sziiréberendezés algasodasa volt.
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Kulcsszavak: szennyviz, viztisztitas; magneses nanorészecske; adszorpcio,; antibakterialis hatds

Napjainkban a szennyezett viz, legyen az ivoviz vagy oOnt6zOviz, egyre nagyobb globalis
egészségligyi problémat jelent, amely vildgszerte egyre tobb embert érint. Ennek egyik
lehetséges megoldédsa a viztisztitds, amely lehetdvé teszi a szennyezett viz Ujrahasznositasat a
megfeleld kezelési folyamatok utan. Az egyik igéretes vizkezelési eljaras a magneses
nanorészecskék felhasznédlasan alapul. Ezek a nanorészecskék Osszetételiiknek, valamint
funkcionalizalt feliiletiiknek koszonhetéen képesek lehetnek (patogén) mikroorganizmusok
reverzibilis megkotésére, illetve elpusztitdsdra. A magneses tulajdonsaguk pedig megkonnyit
a részecskékhez kotott mikroorganizmusok elkiilonitését a tisztitott kdzegtol (pl. viztél). Azok
az adszorbensek, amelyek egyszerre rendelkeznek méagneses és antimikrobidlis tulajdonsaggal,
egyetlen lépésben nyujthatnak megoldast az adszorpcidval vald tisztitasra €és a hasznalt
adszorbens dezinfekciojara is. Kutatasunk soran kiilonboz6 nikkel-, kobalt- és mangan-ferrit
alapu, magneses tulajdonsdgokkal rendelkezd nanorészecskék keriiltek tesztelésre. Ezek egy
része kivalo adszorpcidos képességeket mutatott, mig masok antibakteridlis hatdssal is
rendelkeztek. Eredményeink azt mutattak, hogy az altalunk vizsgalt, antibakterialis ¢és
adszorpcios tulajdonsagokkal rendelkezd nanorészecskék igéretes jeloltek lehetnek 1j tipusa
vizkezelési technologidk fejlesztéséhez.
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Székelyfoldi asvanyvizforrasok kémiai, geokémiai és mikrobiologiai jellemzése

Kulcsszavak: dasvanyviz; Székelyfold, elem dsszetétel; mikrobiom, geotipusok

¢s geokémiai vizsgalatok folytak. Jelen kutatdsunkban 42 széles korben hasznalt forrast vizsgaltunk
meg Korondon, az Alcsiki-, Kozépcsiki- és Felcsiki-medencékben, valamint Erddvidéken. A
mintazast 2022 szeptemberében tortént. Helyszini méréseket végeztiink (hdmérsékletet, pH-t,
elektromos vezetoképességet, oxido-redukcios potencialt), borsav, kovasav, valamint szamos kation
(Na*, K*, Li*, Rb*, Mg?*, Ca?*, Sr*, Ba®*, Fe?*, Mn?*, AI**) és anion (HCO3™, CI-, SO4*>") mennyiségét
hataroztuk meg kiilonféle laboratériumi moédszerekkel. A vizek Ca-Mg-HCO3, Na-Ca-Mg-HCOs
tipustiak voltak. A vizek altalaban alacsony pH-val rendelkeztek, az elektromos vezetoképesség
viszont széles tartomanyban valtozott. A hierarchikus klaszteranalizis a vizeket négy nagyobb
csoportba sorolta a makrodsszetevok alapjan. Néhany forras kiilonleges 0sszetételiinek mindsiilt,
példaul a korondi Arcsé forras és a Székelyudvarhely mellett levd Szejke forras kitiint a magas
kalcium-szulfat tartalommal, a felcsiki Sorkerti ¢és Szederjesi forras pedig a magas
magnéziumtartalommal (>240 mg/1). A nyomelemek szempontjabol a hargitafiirdéi Vallato forrasnak
magas volt az aluminiumtartalma, ami meghaladta a megengedett 0,2 mg/l hatarértéket ivovizekre,
¢s ezért nem ajanlott a rendszeres fogyasztasa.

A forrasvizekb6l meghataroztuk a baktériumok Osszcsiraszamat 22 °C-on es 37 °C-on, illetve
vizsgaltuk a higiéniai szempontbdl fontos baktériumok (coliformok, Escherichia coli, fekalis
Enterococcus-ok, Clostridium-ok) jelenlétét. Mikrobioldgiai szempontbol tobb forras kivalo
mindségli viznek tekinthetd, de voltak olyan forrasok is, amelyekben tobbféle baktériumot is
kimutattunk. Elmondhatjuk, hogy a rendszeres gondozéds hidnya miatt az asvanyvizek higiéniai
allapota egyre inkabb romlik, és kimutathat6 hogy felszini, nem ritkan fekalis eredetli szennyezések
keriilnek be a forrasok vizébe.
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Aeroszol mozgékonysagi spektrométerek osszehasonlito vizsgalata és a mérési modszer
optimalizalasa

Kulcsszavak: aeroszol; differencialt mozgékonysagi részecske szeparator, dsszehasonlito elemzés;

A 1égkori aeroszolok vizsgélata kiemelten fontos az éghajlatra és az emberi egészségre gyakorolt
hatasuk miatt. Az aeroszolok hatasait jelentdsen befolyasolja a részecskék mérete, pontosabban a
méreteloszlasa.

A Budapest Aeroszol Kutaté és Oktatd Platform (BpART) Laboratorium folyamatosan méri a
részecskek meéreteloszlasat. A differencialis mozgékonysagi spektrométer (DMPS, differential
mobility particle sizer) kéziilék szolgaltatja ezeket. Az els6 mérdrendszer 11 évig folyamatosan
végezte a méréseket. A tobbszords karbantartas ellenére a késziilék eloregedett, €s sziikségessé valt a
cseréje. Az ujabb rendszer azonos elven miikodik és hasonld felépitésii. Az adatsorok
folytonossagdnak megallapitasahoz a két, korabbi és ujabb késziilék dsszehasonlitdé mérésére volt
sziikség.

Munkam soran ezt az 0sszehasonlitast és kiértékelést végeztem el. A mérérendszerekkel azonos
id6szakban, parhuzamosam végzett mérésekkel kapott adatokat értékeltem ki statisztikai
modszerekkel. Ennek sordn tobb méret- és koncentracio-tartoméanyt hoztam létre, hogy minél
alaposabb 0Osszehasonlitast végezhessek. A szarmaztatott eredmények atlagos koncentrécid
ardnyokat, iddsorokat, regresszidos egyenesek ¢és méretcsatorndkat foglaltak magukba.
A kiértékelés soran megallapitottuk, hogy a két mérérendszer a legtobb tartomanyban a megfeleld
értekeket mért. Az iddsorokban és a regresszids analizisben nem mutatkozott rendszerszer(i vagy
strukturdlt eltérés. A legkisebb részecsketartomanyban (6-25 nm) azonban jelentds eltéréseket
kaptunk. A 1égkori aeroszol részecskék bizonyos része elektromos toltéssel rendelkezik. A 10 nm
méretli részecskéknél egyensulyi allapotban csupan 6% hordoz 1 negativ elemi toltést. Az alacsony
koncentracioszintek miatt, ebben a tartomanyban viszonylag kis zavard hatas is jelentds mérési
eltéréseket okozhat. Az iy mérdrendszerbe egy szolenoidszelepet épitettek be ellendrzési céllal, amin
keresztiil haladt az aeroszol aramlas. A szelepben elektromégneses tér van, ami a mérendd
részecskéket eltéritette, és komoly veszteségeket okozott. A hiba okéanak feltardsa utan a késziilek
aramlasi rendszerét atkotéssel modositottuk. Utana a mérési adatok jelentOs javulast mutattak. Az
Ujabb DMPS késziilék azota a végsd konfiguracioban atvette a méréseket. Az dsszehasonlitas alapjan
¢€s az ezen alapuld moédositasok elvégzése utan, megallapitottam, hogy az (1) mérérendszer mérései
folytonosan és koherensen kovetik a korabbi késziilék adatait.
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A csillagk6zi térben mara tobb, mint 300 molekuldt azonositottak. Az azonositashoz sziikség van
laboratoriumokban elvégzett asztrokémiai kisérletekre. Ezeket a kisérleteket a csillagk6zi térben
uralkod¢é koriilmények kozott, jellemzden alacsony hdmérsékleten €s nyomason kell elvégezni. A
laboratoriumi asztrokémiai mérés soran felvett spektrum dsszehasonlitasra keriil a teleszkopok altal
felvett spektrumokkal, amelybdl meghatarozhatd, hogy jelen van-e az adott molekula a csillagkdzi
térben. Mas kisérletek pedig azt célozzak meg, hogy megértsiik, hogy milyen molekulak és hogyan
keletkezhetnek a csillagkozi térben. Ilyen kisérletekhez épiilt az ELTE-n 2021-ben a VIZSLA nevii
berendezés. A TDK munkam sordn ezt a berendezést hasznaltam. 2022-ben a csillagkozi térben
azonositottak az izopropil-alkoholt (CH,CH(OH)CH,, tovabbiakban IPA). [1] A kutatdsom soran azt
vizsgaltam, hogy milyen termékek keletkeznek az IPA H-atomokkal torténd reakcidja soran. Az
elézetes varakozas az volt, hogy a H-atom az IPA k6zépso C-atomjan 1évé H-atommal reagal, és
ebben a reakcioban H,-molekula, valamint CH,C(OH)CH,-gydkmolekula keletkezik. Annak
érdekében, hogy a gyokmolekula keletkezését jobban tudjuk vizsgalni, a csillagkdzi térben korabban
szintén kimutatott acetonnal (CH,COCH,) [2] is végeztiink mérést. Ennek oka, hogy az acetonbol is
kialakulhat a fentebb emlitett gy6k, aminek az azonositdsa konnyebb, ha az aceton esetében is latuk
a keletkezését. Abbanaz esetben pedig, haaz IPA-bdlkeletkezé megfeleld gyokmolekula egy tovabbi
H-atommal reagal, akkor az IPA-bol 6sszesen két H-atomos reakcioval aceton képzddhet és forditva.
A kisérleti eredmények kiértékelése soran azt tapasztaltam, hogy valdoban keletkezett a
CH,C(OH)CH,-gyokmolekula mind IPA mind pedig aceton esetében a H-atommal reagalva. Az
eldzetes feltételezésiink tehat helyesnek bizonyult. A két molekula (IPA és aceton) egyméasba
alakulasat azonban a kisérletek sordn nem sikeriilt megfigyelni.

[1] A. Belloche, R. T. Garrod, O. Zingsheim, H. S. P. Miiller, K. M. Menten A&A 662:A110
(2022)

[2] F. Combes, M. Gerin, A. Wooten, G. Wlodarczak, F. Clausset, P. I. Encrenaz, A&A 180:L13-
L16 (1987)
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A kiiltéri levegd aeroszol koncentracionak vizsgalata Csikszeredaban
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A légszennyezés problémaja egyidds az emberiséggel, viszont a gazdasagi-, ipari fejlodésnek és a
népesség novekedésnek koszonhetden napjainkban globalis méreteket 6lt. A légszennyezés karos
hatdsa szamos teriileten megtapasztalhatd, kéros hatdssal van az emberi egészségre, a ndvényzetre s
az épitett orokségre. Dolgozatunk soran a Iégszennyez6 anyagok koziil a PM1, PM2,5, PM4, PM10
¢s 0sszes aeroszol (TSP) koncentracioit kovettiik nyomon. Csikszereda 6t kiilonb6zo pontjaban
végeztiink pontszerli és folyamatos aeroszol koncentracié méréseket. A 1égszennyezd paraméterek
alakulasan tl nyomon kovettiik a kozuti forgalom intenzitdsdnak valtozasat a napszakok (délelétt,
délutan) fiiggvényében, valamint Gsszefliggéseket kerestiink az aeroszolok és a meteoroldgiai
paraméterek valtozasa kozott. A mérési eredményeink jelentds kiilonbségeket mutattak a varos
kiilonb6zé pontjain mért aeroszol koncentraciok kozott. A hétkoznap-déleldtti aeroszol
koncentraciok lényegesen magasabbak voltak a hétkoznap-délutini mérések eredményeihez
viszonyitva, minden egyes mérési pontban. A hétvégi aeroszolok koncentracioi lényegesen
alacsonyabbak voltak, a hétkoznapi rogzitett értékekéhez viszonyitva. A hétvégi délelotti és délutani
koncentraciok kozotti kiilonbségek mérsékeltebbek voltak, mint a hétkdznapi mérések eredményi. A
mintavételezés masodik fazisaban, a kora reggeli 6rdkban (6-9 6ra kizott), folyamatos aeroszol
koncentracié méréseket valdsitottunk meg. Az eredmények szoros Osszefiiggést mutattak a kora
reggeli csucsforgalom alakuldsdval. A csapadékos periddusban az aeroszolok koncentracidja
megkozeliti az alapértékeket. A csapadék kimosoé hatasa érvényesiilt, alacsonyabb koncentraciokat
tapasztaltunk esds napokon, mig csapadékmentes napokon magasabb aeroszol koncentraciot
mértlink.

A varoskozpontban mért folyamatos PM10 koncentraciot 6sszehasonlitva a Kornyezetvédelmi
Ugynokség altal mért 6ras PM10 adatokkal, az esetek tdbbségében (93,16%) a varoskdzpontban volt
magasabb a PM10 koncentracidja (dtlagosan3,27-szernagyobbvolta varoskdzpontban, minta HR02
mérdallomason mért koncentracidk).
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A légkori aeroszol higroszkopos tulajdonsagai Budapesten kiilonleges események alkalmaval
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Az aeroszolok jelentOs szerepet jatszanak az éghajlati rendszerben, leginkabb a felhOképzdodésen
keresztiil. Az emberi tevékenység atalakithatja a felhdk szerkezetét és élettartamat, ami nagyban
hozzajarul az éghajlatvaltozashoz, valamint befolyédsolja a csapadékeloszlast. A felhdképzddés
bizonytalansaga az ¢ghajlati modellek legnagyobb egyedi jarulékat adja. A pontosabb megértéshez
tovabbi, folyamatos mérési adatok és ezek kiértékelése sziikséges.

A BpART Laboratériumban korszeri miiszeregyiittessel végzett és komplex adatkiértékelést magaba
foglal6 kutatasba kapcsolodtam be. A mérési adatokat egy egyediilalld, szkenneld miiszerkapcsolas
szolgaltatta. Ez lehetdvé teszi a polidiszperz 1égkori aeroszol higroszkopicitasanak a meghatarozasan
tal, vele parhuzamosan a 20 — 400 nm atmérd-tartomanyban méretszeparalt részecskék
higroszkopiciticanak a meghatarozasat 0,1% — 1.0% tultelitettségi értékeken.

A Kohler-elmélet segitségével modelleztiik az aeroszol részecskék felhékondenzaciés magként
(CCN) valo viselkedését. A folyamatot elsdsorban a részecskék mérete és kémiai Osszetétele,
leginkabb a vizoldhatésdga hatirozzdk meg. A kémiai Osszetétel hatisat a viz aktivitdsanak
segitségével tudjuk figyelembe venni, amita higroszkopicitasi paraméterrel (k) fejeztiink ki. Munkam
egyik f6 feladata a mérérendszer mukodtetése és feliigyelete, valamint harom, kiilonleges
eseménynek (tlizijatéknak, szublokalis ¢és regiondlis ujrészecske-képzOodés ¢és novekedés
eseménynek) a CCN-koncentraciora €s a cseppképzddésre kifejtett hatdsat tanulméanyozni a
kapcsolédé mennyiségek meghatarozasaval és értelmezésével.

A thzijaték rendkiviil nagy mennyiségii és viszonylag nagy méretii részecskét juttatott a levegdbe.
Szamuk meghaladta a napi medidn érték tizszeresét. Ezek a részecskék higroszhkopos, szervetlen
fémsokbal alltak. A szublokalis esemény soran tobblet ammonia-kibocsatas kovetkeztében jottek
létre 1) vizoldhaté részecskék, melyek kis méretiik és korlatozott novekedésiik miatt nem voltak
képesek cseppképzésre. A regionalis esemény alkalmaval is kis méreti részecskék keletkeztek, de
ezek mérete a térben €s idOben kiterjedt novekedési folyamat miatt elérte a sziikséges ( >50 nm)
mérettartomanyt, igy jelentds szamu CCN allt rendelkezésre a cseppképzddésre. Kémiai dsszetételiik
eltért a varosi (tipikusan széntartalmi vegytiletektdl), és eldzetes ismereteink alapjan kiils6 kev eréket
képeztek a meglévd, varosi acroszollal. Hosszutavu terveink kozé tartozik egy teljes év hossziisaga
mérés kivitelezése.
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A természetes vizek megdérzése egyre fontosabb feladat napjainkban, amihez hozzatartozik, hogy
fokozott figyelmet kell forditanunk az emberi tevékenységekbdl szarmazo szennyvizek kezelésére,
majd ujrafelhasznilasara. A szennyviztisztitasban igy folyamatosan jelennek meg ijabb tisztitasi
lehetdségek. Az egyik innovativ megoldas a természetes agyagalapu adszorbensek alkalmazasa,
tobbek kozott, (patogén) mikroorganizmusok eltdvolitasara vizes rendszerekbdl. Ez nem csak uj, de
koltséghatékony alternativat is jelenthet a hagyomanyosan alkalmazott vizfertétlenitési eljarasokhoz
képest, mivel olcsé alapanyagigénye mellettelonye, hogy alkalmazasakor nem keletkeznek veszélyes
melléktermékek. Az Ujonnan kialakitott adszorbensek mikroorganizmus adszorpcios
hatékonysaganak tesztelése azonban nem egyszert feladat. Pasztazo Elektronmikroszkoppal (SEM)
ugyan kimutathaté az adszorpcid, de a hatékonyséag szdmszeriisitésére egyéb modszerekre van
sziikség. Kordbbi munkdm sordn kidolgoztam egy iilepedési (gravitacios) elven megvalosithatd
mérési modszer, amelynek segitségével a mikroorganizmus szuszpenzid sejtkoncentracidjanak
valtozasaval nyomon kovethetd volt az adszorpcid mértéke. Jelen dolgozatban a cirkdonium -pilléres
montmorillonit részecskékre kidolgozott vizsgalati médszert terjesztettem ki, €s hatdroztam meg az
adszorbens szelektiv vagy altalanos alkalmazhatosagat kiilonféle Gram-negativ és Gram-pozitiv
mikroorganizmusok esetében. Emellett, a szennyvizek mikroorganizmusokkal vald szennyezettségét
jelz6, indikator jelentéségii Escherichia coli (Gram-negativ) és Enterococcus faecalis (Gram-pozitiv)
baktériumokat egyszerre tartalmazd, kevert szuszpenzioval (mint egy un. mesterséges szennyvizzel)
is teszteltem az adszorbens hatékonysagat. Az elvégzett tesztek eredményei azt mutattak, hogy a
citkoniummal modositott, agyag alaptl adszorbens kivaléan alkalmazhat6 Ilehet a
szennyviztisztitdsban, hiszen nagy hatékonysaggal koti meg a mikroorganizmusokat homogén és
heterogén baktérium szuszpenzidkban egyarant. Elvégeztem tovabba az adszorbens regeneralasat és
a regeneralt részecskék tovabbi alkalmazhat6sagat is vizsgaltam, mivel ezek az eredmények
nélkiilozhetetlenek a késobbi, ipari tisztitasi folyamatokba vald integracié megvaldsithatosagahoz.
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Uzemi méretii szennyviztisztitoé technolégia léptékesokkentésébdl adodo problémainak
kikiiszobolése laboratériumi méretben
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ardny

Kutatasom célja volt annak megallapitdsa, hogy milyen ciklus beallitdisok mellett
lehetséges nagylizemi, anaerob, anoxikus ¢és oxikus medencetereket tartalmazo (A2/0)
szennyviztisztitd  technologiat atiiltetni laboratoriumi méretli, szakaszos iizemii (SBR)
technologiava ugy, hogy a nagyiizemi ¢és a laboratoriumi méretii rendszer tisztitasi
hatékonysaga a lehetd legnagyobb mértékben egyezzen. Az lizemi méretii, anaerob medenceteret is
tartalmazo technologidk laboratériumi méretli szakaszos iizemii technologidra torténd Aatiiltetése
szennyviztisztitas teriiletén nehézségekbe litkdzik. Ennek oka, hogy a tobbletfoszfor eltavolitashoz
sziikséges koriilmények nehezen biztosithatok, mivel egyrészt anaerob - azaz oxigén- €s nitratmentes
- kornyezet, masrészt elegendd mennyiségli, konnyen bonthaté szerves anyag egyidejii megléte
sziikséges hozza. A kutatas ideje alatt egy laboratoriumi SBR technologia hosszu idejii folyamatos
lizemeltetése mellett rendszeres méréseket végeztem, harom kiilonboz6é beallitast vizsgalva.
A szakirodalomban olvashaté moédon alakitottam ki az elsé beallitast, melyben a befolyd
szennyvizet kozvetlen az iszapréteg ala, kevertetés nélkiil, hosszi idén keresztiil juttattjuk be
annak érdekében, hogy igy lokalis anaerob koriilmények kialakuldsat érjiik el a bioldgiai
tobbletfoszfor eltavolitas ¢érdekében. Mivel ezzel a bedllitdssal nem sikeriilt megfeleld
foszforeltavolitast elérni, tovabbi kettd bedllitdst vizsgéltam. ElsOként a szennyviz gyors,
kevertetés melletti feladasaval probaltam meg elérni, hogy az el6z6 tisztitasi ciklus végén az
iszapos vizzel a reaktorban marado6 nitratot denitrifikdlja a biologia, majd ezt kdvetden anaerob
koriilmények alakuljanak ki a tobbletfoszfor eltavolitds érdekében. A masik bedllitdsban a
szennyviz Dbetaplalast két egyenld mennyiségre osztottam, iddben is elcsusztatva azokat.
Feltételeztem, hogy az elsé betaplalast kovetden az anoxikus korlilmények kozott
denitrifikalodik a reaktorban visszamaradt nitrat, a masodik betaplalassal a reaktorba érkezd
friss, konnyen bonthaté tapanyagban dus szennyviz pedig biztositani tudja a foszfor
akkumulalé mikroorganizmusok szamara sziikséges szerves anyagot az igy kialakult anaerob
koriilmények mellett. Mérési eredményeim alapjdn mind a masodik, mind a harmadik beallitas
alkalmas a nagyiizemi A2/O rendszerrel egyez6 mértékli biologiai tobbletfoszfor eltavolitas
biztositdsara— amennyiben ezt a befoly6 szennyviz C:N:P aranya is lehetové teszi.
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Egy szennyviztisztito telep mikromiianyag terhelése a Dunara

Kulcsszavak: szennyviztisztité, mikromiianyag; Duna; mikroszal; emisszio

A novekvd milanyagtermelés kovetkeztében a mikromtianyagok (MP) a vildgon mindeniitt jelenlévd,
perzisztens szennyezOkké valtak. A vizi 6koszisztémat elsésorban a kommunadlis szennyviztisztitd
telepekbdl (WWTP) szarmaz6 és a folyok altal szallitott MP szennyezdk veszélyeztetik. Ezek a
kiilonboz6 alaku és kémiai 6sszetétell, 1-5000 um méretii miianyag részecskék bekeriilve az €16
szervezetekbe karos hatasokat fejtenek ki. A tisztitott szennyviz a textilidk mosasa soran szabadda
valo természetes (pl. pamut és gyapji) és mesterségesen gyartott (pl. viszkoz és polipropilén) szalakat
tartalmaz. Jelentds terhelést jelent a részben degradalodott toalettpapirbol szarmazé celluldéz -alapt
szalmennyiség. A szalakon tilmenéen szamolni kell a kozmetikai ipar altal gyartott MP-okkal is. A
vilagon a kommunalis szennyviznek csak egy része keriil Osszegytijtésre €s tisztitasra, de a
hagyoméanyos WWTP-ek tervezésénél sem volt kordbban szempont a MP eltavolitds. Célom, hogy a
vonatkoz6 szakirodalomi adatok és a sajat munkam eredményeinek ismertetésével értékeljem a
WWTP-ek MP emisszidjanak jelenlegi helyzetét. Hazai példaként bemutatom a budapesti Csepeli
Ko6zponti Szennyviztisztitdo telep kornyezetében és a Duna vizben mérhetdé MP koncentracio
értekeket. Kisérleti munkdm eredményeit Tserendorj és munkatirsai a Csepeli Kozponti
Szennyviztisztitd telep Dunara gyakorolt MP emissziojaval kapcsolatos publikalt eredmények és a
szerzO altal biztositott nyers adataok tovabbi feldolgozasaval kivanom &sszevetni. A Csepeli
Koézponti Szennyviztisztito telep kdrnyezetében a Dundban, 2023 februarban és aprilisban végzett
mérések szerint a MP koncentraci6 2,27-3,67, illetve 4,45-6,97 részecske/L k6z6tt ingadozott. A
Duna vizben Budapestnél, 2023-ban, 0,028-0,164 részecske/L. MP koncentraciot mértem. A WWTP-
be befolyd szennyviz lizemenként eltéré Osszetétele, az egységes mintavételi és meghatarozasi
modszerek hidnya, a vizsgalo laboratoriumok eltérd felszereltsége megneheziti a szennyviztisztitasi
modszerek hatékonysagadnak 6sszevetését. A nagyszami megjelent publikacioban sokféle mintavétel
modszert alkalmaznak, amelyek példaul kiilonbdzd részecskeméret tartomanynak, formanak,
stiriségnek felelnek meg. Ajanlott egy szélesebb tudomanyos kozosség szamara alkalmazhato,
megbizhatd és Osszehasonlithatd mintavételi eljaras kidolgozasa, amely a jelenlegi tanulmanyok
mindségi értékelésével elérhetd.
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A CSAPVIZ MINOSEGI VIZSGALATA SOMOGY VARMEGYE TERULETEN
KOLORIMETERREL ES SPEKTROFOTOMETERREL

Kulcsszavak: ivoviz, masodlagos vizromlas, asvanyi anyag; koloriméter, spektrofotométer

Célkitlizés:

Magyarorszagon az asvanyviz fogyasztas dinamikusan nd, vilagviszonylatban is magas. Korabbi
tanulményok azt talaltdk, hogy a fogyasztok nem talaljak biztonsagosnak a csapvizet, kifogasoljak a
szinét és az iz€t is. Magyarorszagon a csapviz ihato, ennek ellenére a kiilonbdz6 kutakbol nyert viz,
illetve a vizvezeték rendszer befolydsolhatja az elébb emlitett tulajdonsagokat (masodlagos
vizromlas). Ezért célunk volt felmérni a Somogy varmegyei telepiilések héaztartasi ivovizeinek
mindségét, azoknak dsvanyianyag dsszetételét, és a kapott értékeket 6sszehasonlitani a szolgaltatd
altal mért adatokkal, valamint a referencia tartoméannyal. Anyag és modszer: A csapviz mintakat
kényelmi mintavétellel gytjtottik Somogy varmegye tobb telepiilésérol (n=12). A laboratdériumi
munka sordn a mintdk nitrition-, vas-, mangan-, ammonia- és vizkeménységét mértilk meg
koloriméterrel. A mintdk nitrition és vastartalmat spektrofotométerrel is meghataroztuk.
Eredmények: Koloriméterrel mérve a csapviz mintdkban a vas mennyisége 5 telepiilés vizmintaiban
volt szignifikansabban magasabb (Osztopan, Répaspuszta, Igal, Ordacsehi, Kaposvar (p<0,01)), a
nitrit Barcson szignifikdnsabban magasabb volt, (p<0,016) és a mangan esetében is talaltunk
eltéréseket a referenciatartoméanyhoz képest. Tobb esetben eltérés mutatkozott az eredményekben a
szolgaltatd altal mért adatokhoz képest. A spektrofotométerrel mért vas mennyisége tjabb két
telepiilésen lett szignifikdnsan magasabb, mint a referenciatartomany (p<0,01), a nitritnél pedig
Andocs, ¢és Nagyatdd esetében volt szignifikdnsan magasabb a  koncentracio.
Kovetkeztetések:

A mintaink héaztartdsokbol szarmaztak, 7 mintavételi helynél volt magas a vastartalom, ebbdl
kovetkeztethetiink arra, hogy a vizvezetékcsovek elavultak, esetleg cserére szorulnak. A méasodlagos
vizromlas jelentdsen befolydsolja a viz szinét, izét és illatat, jelentds eltéréseket mutatnak az értékek
a referenciatartomanyhoz és a szolgaltato altal a f6 vezetékekben mér ért¢kekhez képest.
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Vizszennyezo helyi érzésteleniték eltavolitasa oldatadszorpcios modszerrel grafén-oxid
adszorbensen
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Napjainkban egyre jelentdsebb problémat jelent a vizeink elszennyezddése, melyért az intenziv
mezdgazdasag, az ipar, illetve a kommunalis tevékenységek egyarant feleldsek. Dolgozatomban
olyan, kationos €s neutralis molekulakbol felépiild helyi érzéstelenité k vizsgalatara helyeztem a
fokuszt, melyeket napjainkban is hasznalnak, kiemelten a fogorvoslds terén. A kivalasztott
hatéanyagok (benzokain, prokain, lidokain, tetrakain) potencidljuk és hatdidejiik kapcsan sorba
rendezhetdk, és lefedik a jelenleg széles korben hasznalt helyi érzéstelenitd anyagok teljes
spektrumat. Ezen anyagok egy részét kimutattdk természetes vizeinkben, s6t a budapesti ivokutak
vizében is. A vizes oldatokbol torténd eltavolitas céljabol adszorbensként réteges szerkezetii grafit-
oxidot (GO) hasznaltam, mely hig vizes szuszpenzidoban dontéen elemi grafén-oxid lamellakra valik
szét, lehetdvé téve a nagy fajlagos feliilet kialakuldsat a szilard -folyadék hatarfeliileti adszorpcios
folyamatok szdmdra. Céljaim kozé tartozott az emlitett ,.kain” hatéanyagesalad GO-n torténd
adszorpciojanak mennyiségi jellemzése. Az adszorpcids egyensuly beallasat kovetden a feliiluszo
fotometrias mérésével vizsgaltam a gydgyszeroldatok koncentraciovaltozdsat a kezdeti
koncentraciohoz képest, mely a prokain és a tetrakain esetében magas volt. Az oldatfézis
Osszetételvaltozasabol kiszamitottam, hogy 1 g GO ~290-350 mg hatéanyagot kotott meg, mig a
lidokain csak kis mértékben, a benzokain pedig egyaltalan nem halmozddott fel a GO feliiletén. A
szuszpenziok zéta-potencialjat meg-hatarozva megallapitottam, hogy a hatéanyagmolekuldk
tobbsége specifikus ionadszorpcids mechanizmussal kotddik a szénlamelldkhoz. Az XRD mérések
eredményei is Osszhangban vannak a fentebb emlitett mdodszerekkel: a vizsgalt ,.kain”-tipusa
hatéanyagok a benzokain kivételével interkaldlodnak a kiszaritott adszorbens réteges szerkezetének
elemi lapszerQi részecskéi koz¢. Kutatomunkam kisérleti eredményei alapjan arra a megallapitasra
jutottunk, hogy a GO (nagy fajlagos feliilete és kationcseréld képessége miatt) egy kivald
teljesitoképességli adszorbens helyi érzéstelenitok vizbdl torténd eltavolitdsara. Az adszorpcios
kapacitas ugyanakkor erésen fligg a konkrét vegyiilet ionizacios allapotatol, ami miatt tekintetbe kell
venni a tisztitando vizes oldat kémhatasat és ionos dssszetételét is.
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Fungicid nehézfém tartalmanak felhalmozodasa a talajban
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A f6 témaja a dolgozatnak, mint ahogy a cimbdl is olvashato, a talaj réz szennyezése.
Az lett megvizsgalva, hogy egy foldteriiletet ért-e rézszennyezés, attol, hogy hossza éveken at lett
kezelve rézgaliccal, ami egy réztartalmu fungicid. A talajb6l minta és kontrol minta lett véve. A
mintak eld lettek készitve és el lett poritva. A porbdl kivonatot készitettiink EDTA kivonoszerrel. A
kivonatot meg lett vizsgdlva atomabszorpcids miiszerrel, €s egy 0t tagi oldatsorozattal meg lett
allapitva a réztartalom. A réztartalom vissza lett szdmolva mind a kontrol mind a mérendo
talajmintandl az eredeti mennyiségre mg/kg mennyiségre tekintve. Az eredmény az lett, hogy egy a
mérés helyétél nem messze 1€v06 kontrol eredményhez képest tobbszordse volt a minta réztartalma. A
tulzott réztartalom a f61d mindségét rontja. A foldigilisztakat a szennyezett teriiletrdl eliizi. Ezenfeliil
a magas réztartalom a tobbi elem felvételét is gatolja, ezért a ndvények nem jutnak hozza a megfeleld
tapanyagokhoz. A téma fontos abbdl a szempontbol, hogy sokan tartanak sz616t €s ezt egyre inkabb
kellkezelnikiilonb6z6 gombadld szerekkel. A hagyomany €s a gazdasagossdgmiattaz emberek foleg
rézgalicot hasznalnak, ami viszont a mérés alapjan is rézfelhalmozddashoz vezet.
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Permetszer degradacioja kornyezetbarat modszerrel
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Az egyre novekvd gylimolcstermesztés fenntartdsa érdekében napjainkban  kiilonféle
permetszerek keriilnek forgalomba. A fungicidek kozé tartozd penkonazol a gyiimdlcsok
gombas fertdzéseinek megakadalyozasara szolgdl. A  természetben degradalodhat a
napfény altal, a keletkez6 intermedierek kornyezeti problémakat okozhatnak. A
penkonazol bejuthat a vizbazisokba is, felborithatja az ott lejatsz6dd biokémiai
korfolyamatokat. A hagyomdnyos viztisztitdsi moddszerekkel a gombadldszer kivonasa a
vizekb6l  nehézkesnek  bizonyult, ezért 1j, hatékony megoldasokat kell keresni.
A penkonazol lebontasdt kornyezetbardt modszerrel, a nagyhatékonysagu oxidacios
eljarasok  kozé  tartoz6  heterogén  fotokatalizissel — vizsgaltam aerob és  anaerob
koriilmények kozott. A lejatsz6dd folyamatok nyomon kovetése céljabol a bevilagitott
mintdk  fényelnyelését spektrofotométerrel rogzitettem, mértem az oldatok pH-jat,
meghatdroztam a szervetlen koztitermékek mennyiségének iddébeli valtozasat, valamint a
modellvegyiilet koncentracidjanak folyadékkromatografids meghatarozasara is sor Kkeriilt.
Vibrio  fischeri mélytengeri  baktériumokkal kovettem nyomon a kezelt mintak
toxicitdsanak valtozasat. A mineralizadcio hatékonysaganak novelése céljabol a fotokémiai eljarast
6zonizacidoval kombindltam. A kereskedelmi forgalomban kaphato készitmény (TOPAS 100 EC)
fotokémiai bomlasat is részletesen tanulmanyoztam. Feltartam, hogy a kiilonb6z6 adalékanyagok
hogyan befolyasoljak a hatdanyag, a penkonazol atalakulasat.
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Polimer adalékanyagok szerepe elektrokémiai CO redukcioban
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Az iiveghazhatasi CO; kibocsatas mértékének korlatozasa egy jogosan felkapott és aktualis téma.
Ezt a célt gazdasagosan szeretnénk megvaldsitani, mely egyik megfeleld megoldasa lehet az
elektrokémiai CO,-redukcio, majd az igy termékként keletkez6 CO tovabb alakitasa. Ennek
megvaldsulasdhoz gazdiffuzids elektrodokra van sziikség, melyek egy porézus hordozobdl, és az
azon clhelyezkedd katalizatorrétegbdl allnak. A katalizatort tekintve esetiinkben szakirodalmi
forrasok alapjan is gyakran és CO-redukciora szinte kizardlagosan alkalmazott CO-redukcios
katalizatort, nano mérettartomanyban 1évo rezet alkalmaztunk. A pérusos hordozo6 szerepét pedig
szénpapir gdzdiffuzids réteg toltdtte be a kutatas soran.

A gazdiffuzios elektrod feltehetdleg egyik 6 kihivasa, hogy hidroféb legyen annyira, hogy a viz
bejutasat - ezaltal pedig a CO redukcidval versengd, hasonld termodinamikai potenciala vizbontast -
visszaszoritsa, azonban a CO redukcids reakcio végbemenetelét még hidroféb jellegével ne gatolja.
Ennek megvalositdsara bizonyos polimerek-adalékok mér a szakirodalomban is alkalmazottak. A
dolgozatomban utébbi kihivasra koncentralva, a szén-monoxid redukcids reakcio soran alkalmazott
polimerek szerepét vizsgaltuk. Ehhez a kutatdcsoportban kordbban mar eredményesen hasznalt
Capstone-ST-110 polimerrel végzett mérésekbdl indultunk ki. Ennek bonyolult szerkezete miatt
azonban nem hatarozhatd meg egyértelmiien, mely tulajdonsagok, esetleg funkcios csoportok
sziikségesek ¢€s elégségesek a reakcio olyan paramétereinek optimalizalasahoz, mint a szelektivitas,
maximalis reakciosebesség vagy stabilitds. Igy a tovabbiakban egy egyszerii linearis, Capstonehoz
hasonlé alapvéazu polimer (polimetil-metakrilat) vizsgalatdbol indultunk ki, majd kiilonbozo,
funkcidés csoportokkal szisztematikusan ellatott polimereket is tanulmanyoztunk. Ezek a
poliakrilamid, poli(2-akrilamido-2-metilpropan-trimetilaméonium-klorid, poli(2-akrilamido-2-metil-
1-propanszulfonsav voltak. Ezeken kiviil egy a szakirodalomban is alkalmazott polimeradalékot
(Nafion) és egyszerti, linedris szerkezetli és hidroféb tulajdonsagh polimeradalékok (polivinilidén-
fluorid, poli(vinilidén fluorid-ko-hexafluoropropilén) elektrokémiai szén-monoxid redukciora
gyakorolt hatasat is vizsgaltuk.
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3D nyomtatott Aramlasos kémiai reaktormodulok tervezése és tesztelése
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Az aramlasos kémia napjaink egyik feltorekvo technologiaja a gyogyszeriparban. A kis atmérdji
csorendszerbdl allo reaktorokban, folyamatos lizemben végzett szintézisek tobb eldnnyel
rendelkeznek: nagyobb termelékenység, biztonsag ¢és a termék idoben allando, magas mindsége.

Az dramlasos kémia mellett korunk masik meghatarozo technoldgiaja a 3D nyomtatas, amit szamos
eldnyos tulajdonsaganak koszonhet; ilyen példaul a koltséghatékonysag, a pontossag, valamint a
technika rendkiviil sokréti felhasznaldsi modja.

Kutatomunkam sordn célul tiiztiik ki 3D nyomtatott reaktorok tervezését €¢s megalkotasat olyan
kémiailag ellenallé anyagokbol, mint a PP (polipropilén), valamint a PA6 CF (karbonszalas poliamid
6) kompozit. Olyan reaktormodulok létrehozasara torekedtiink, melyek szivargdsmentesek és
magasabb homérsékleten is képesek tilnyomads tartdsara, igy a kereskedelmi forgalombol kaphato
draga aramlasos kémiai rendszereket koltséghatékonyan helyettesithetik. Tovabbi célom volt egy
Arduino UNO altal vezérelt fiitéegység kialakitasa, tesztelése, valamint alkalmazasa a 3D nyomtatott
reaktor melegitésé¢hez.

Tesztreakcioként egy vérnyomascsokkentd hatdéanyag (nifedipin) multikomponensii szintézisét
kiséreltik meg elvégezni erélyes koriilmények (120 °C, 10 barg) kozott a 1étrehozott reaktorok
strapabirasdnak demonstraldsara. A hatéanyag szintézisét szakaszos reakciovezetéssel, valamint az
Asia® dramlasos kémiai rendszerében is elvégeztiik. A reakcidkat kromatografids ¢és
tomegspektrometrias (HPLC MS) analitikai modszerekkel kovettiik.

171



PALLOS PATRIK JOZSEF
Vegyészmérnok
MSc, 2. félév

Pannon Egyetem
Mérnoki Kar

Temavezeto:

Dr. Petho Dora
egyetemi docens, PE MK

Szalerésitett miianyag kompozitok eléallitisa vakuum infuzios eljarassal

Kulcsszavak: vakuum infuzio; VART, szdlerdsitett miianyag; FRP; szakitoszilardsag

A hdre keményedd milanyagok nem mindig rendelkeznek megfeleld tulajdonsdgokkal, ezért azokat
erdsiteni kell. Az erdsitdanyag alkalmazésa miatt kiilonleges eldallitasi modszereket kell hasznalni.
Az infzi6s eljarasoknal vakuumot hozunk 1étre az erdsitd anyag rétegei kozott és ezzel szivjuk be a
matrixanyagot a formaba. Ezen modszerrel nagyon magas erdsitdanyag tartalmt termékeket lehet
eldéallitani. Ennek koszonhetéen a termékek kivald mechanikai tulajdonsagokkal rendelkeznek.
Gyakran alkalmazott matrix anyag a poliészter gyanta. A polimer kompozitok legnépszeriibb erdsitd
anyagai a kiilonboz06 szalas szerkezetek, amelyek lehetnek természetesek €s szintetikusak. A feladata
kiilonféle struktaraju iivegszovettel erdsitett poliészter kompozitok eldallitasa és mechanikali
tulajdonsagainak vizsgalata. A kisérleti munka soran kiilonb6z0 szdlas erdsitdanyagok
alkalmazaséaval készitettilk el a kompozitokat, és a mintdk mechanikai jellemzdit, igy a torési
szilardsadgot, a rugalmassagot ¢és a nyujtasi tulajdonsagokat mértiik. Az eredmények alapjan a
kompozitok szilardsdga ¢és rugalmassaga szoros Osszefiiggést mutatott az alkalmazott erésitdanyag
tipusaval és a gyartasi paraméterekkel. A szakitdszildrdsagi elemzések azt mutattdk, hogy az
livegszalas erdsitdanyagok alkalmazésa jelentdsen javitja a kompozitok mechanikai tulajdonsagait,
¢s az infazids eljaras kulcsszerepet jatszik a kivant teljesitmény elérésében. Az unidirekcionalis
livegszovet keresztiranyu sériilékenységén javitani tudtunk a keresztiranyu rétegrenddel. A
kiilonbozd gyantdk minimalisan befolyasoltdk a laminatum tulajdonségait, azonban hatasuk jelen
volt. A szimmetria hatasat nem sikeriilt egyértelmiien megfigyelni, ezért tovabbi mérés bevonasa
sziikséges a teljes képhez.
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A gocképzo hatas szerkezeti magyarazatanak modellezése
Kulcsszavak: polipropilén, gocképzés, kristdlyos polimerek

A milanyagipar széleskorli alkalmazasi teriileteken hasznal fel kristalyos polimereket, melyek iranti
kereslet az ipardg dinamikus novekedésével egyiitt ndvekszik. Ezen polimerek tulajdonsagait a
kialakult kristalyszerkezetiilk hatdrozza meg, ezért jellemzd tulajdonsagaik tag hatarok kozott
valtoztathatok szerkezetik modositdsdval ¢és igy a felhasznalasi teriilethez illeszthetdk.
Erre a célra az iparban gocképzo hatast segédanyagokat alkalmaznak, melyek heterogén feliiletként
vannak jelen a polimer dmledékben a kristdlyosodés soran, ezéltal lecsokkentik a kristalyos fézis
kialakuldsdnak energetikai gatjat. Hatassal vannak tobbek kozott a 1étrejovo elemi cella szerkezetére,
a kristaly tokéletességére, a kristalyossag mértékére €s a kialakuld szferolitok méretére. Ezaltal a
termék mechanikai tulajdonsagai, a merevség, a szilardsag a hdallosag és az iitésallosag is a
felhasznalasi teriiletnek megfelelden valtoztathatd. Szamos anyag képes gocképzdként viselkedni, de
maig nem ismeriink modszert arra, hogy hatékonysagukat eldre, kiprobalas nélkiil josolhassuk. A
kutatés keretein beliil arra keresem a valaszt, hogy lehetséges-e a hatékonysag becslése a polimer és
a potencidlis gocképzd anyag kémiai szerkezetének ismeretével. A gocképzd hatékonysag
mennyiségi jellemzésére az irodalombol ismert illeszkedd lapkaméretek elméletét haszndlom fel, ami
a polimer ¢és a gocképzd elemi cellaszerkezetének méretbeli illeszkedésén alapul.
Matrix anyagként polipropilént alkalmazok, mert iparilag ez az a polimer melyben a legnagyobb
mennyiségben alkalmaznak gbécképzd hatdsa adalékokat, gocképzoként pedig ismert
kristalyszerkezetli modell anyagokat hasznalok. A kristadlyosodasi és olvadasi jellegzetességeket,
valamint az adalékok hatékonysagat differencialis pasztazo kalorimetriaval (DSC) és polarizacios
optikai mikroszkdpias (POM) modszerrel végzett mérésekkel mindsitem. A céljainknak megfeleléen
eltéré hatékonysagu anyagokat kevertem a polipropilénbe és vizsgaltam az illeszkedd lapkaméretek
elméletének alkalmazhatosagat.
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Mikrotalcak PVDF-sziiro6membranjanak kémiai funkcionalizalasa

Kulcsszavak: PVDF; membran; plazma;, feliilet polarizdaldsa; kovalens rogzités

A mikrotalca alapu rendszerek a nagy ateresztOképességu kisérletek egységes €s egyezményes
platformjai. Ezeket a polimereszkozoket vilagszerte napi szinten haszndljak - foéként a
gyogyszeriparban - parhuzamos szintézisek, reakcidoptimalizalés, kiilonbozd preklinikai vizsgéalatok
és nagy ateresztOképességli szlirési mddszerek soran. Ennek megfelelden a laboratdériumi
automatizalds altalanos célja ezen kereskedelmi forgalomban kaphatd eszkozok kezelése, a
modositasukra 6sszpontositd fejlesztések a modern alkalmazott kutatasok kiemelt teriiletei. Egy
altalanosithaté modszerrel lehetdvé tettem porozus PVDF polimer kovalens funkcionalizalasat, mely
a széleskoriien alkalmazott szendvics rendszerli sziir6talcak membranja. Az indifferens membran
feliileti aktivalasat kovetden kovalensen kapcsolt monofunkcids linkerek segitségével tetszdleges
tovabbi kémiai funkcionalizalas valosithatd meg. A kutatds sordn a jovobeni adaptalhatosagot szem
elott tartva az iparilag széles korben elterjedt atmoszférikus nyomast levegdplazmat és két kiilonbozo
kémiai feliiletkezelést dolgoztam ki és hasonlitottam 6ssze a gyakorlati megvalositas, a polarizacios
hatdsok, a funkcionalizalas hatékonysaga, valamint a morfologiara és a porozitasra gyakorolt hatas
szempontjabol. Az 6sszehasonlitaishoz nedvesitési sz6g méréseket, feliilleti ATR-FTIR, 1H-NMR,
F-NMR, UV-Vis spektroszkopias és pasztazd elektronmikroszkopias méréseket, valamint
permeabilitasi vizsgalatokat végeztem.
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Szerkezeti paraméterekkel tervezheté termoreszponziv viselkedésii poli(N-izopropil-
(met)akrilamid-ko-poli(etilén-glikol)-(met)akrilat) kopolimerek

Kulcsszavak: N-izopropil-akrilamid; N-izopropil-metakrilamid; poli(etilén-glikol)-(met)akrildt;
termoreszponziv kopolimerek, kritikus szételegyedési homérséklet

Napjaink egyik kiemelkedd kutatasi iranyat képezik a termoreszponziv polimerek, tekintettel széles
korli alkalmazasi lehetOségeikre a gyogyaszattdl a nanotechnoldgidkig. Ennek megfelelden ezen
anyagok kritikus szételegyedési homérsékletének (CST) eldre tervezhetd valtoztatasa jelentds
fontossagli azok felhasznalasa szempontjabol. A munkam soran célom volt, hogy N-izopropil-
akrilamid (NIPAAm) és N-izopropil-metakrilamid (NIPMAAm) kiilonb6z6 lanchosszisagu
poli(etilén-glikol)-(met)akrilat (PEG(M)A) komonomerek (DEGEEA, mPEGA480, mPEGAG640,
mPEGMA300, mPEGMAS500) felhasznalasdval gyokos polimerizaciot alkalmazva kiilonb6zo
Osszetételli, biokompatibilis  Osszetevokbdl allé random P[NIP(M)AAm-ko-mPEG(M)A]
kopolimereket szintetizaljak, és igy egy olyan polimer konyvtarat nyerjek, melynek vizsgalataval
feltarjam a kopolimerek szerkezete és a termoreszponziv viselkedésiik kozti Osszefiiggéseket. Az
eldallitott kopolimereket gélpermedcids kromatografiaval és "H-NMR spektroszkopiaval vizsgaltam.
Turbidimetrias mérésekkel meghataroztam az LCST tipusii homo- és kopolimerek felh6sodési (T)
és kitisztulasi (T, ) hdmérséklet értékeit. A mérés eredménye alapjan megallapitottam, hogy minden
PEG(M)A-alapi komonomer esetén a kopolimerbe beépiilt PEG(M)A mennyiségével linearisan
valtoznak a kopolimerek T, és T, értékei a vizsgalt Osszetétel tartomanyban, valamint a valtozas
iranya ¢és mértéke a PEG(M)A komonomer filicitasdval jelentdsen befolydsolhatd. Ezen feliil a
beépitett PEG(M)A komonomer ismétlddd egységeinek szdmaval, azaz a PEG(M)A
molekulatomegének novelésével a kopolimerek CST értékeinek Osszetételtdl vald fiiggésére
illeszthetd egyenes meredeksége is novekszik. Megallapitottam, hogy mind a NIPAAm, mind a
NIPMAAm esetében a T, és T, értékek az dsszetétel mellett a PEG(M)A komonomer etilén-glikol
1smétlodd egységeinek szamdaval, azaz két egyszeri szerkezeti paraméterrel skalazhatok a
megallapitott koefficiensek ismeretében a kovetkezd 0sszefiiggés szerint:

TC=TC,O+(a+bXlognEG)XXPEG(M)A

ahola=-1,09 ésb=2,71 a felh6sodés, illetve a=—1,02 és b = 2,69 a kitisztulas esetében a NIPAAm,
miga=—1,27 és b=2,33 a felhdsddés, illetve a=—1,28 €s b = 2,35 a kitisztulas esetén a NIPMAAm
kopolimerjeire. Ez az egyediilalld, eddig az irodalomban tudomasunk szerint nem ismert dsszefiiggés
lehetdvé teszi elére tervezhetd termoreszponziv viselkedéssel rendelkezd polimerek eldallitasat.
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Hiperelagazasos poliglicidol alapu poliuretan térhalék eléallitasa, vizsgalata és in situ
képzddo, eziist nanorészecskékkel alkotott, katalitikus hatasi nanohibridjeik

Kulcsszavak: Polimer; Poliuretdn; Nanorészecske; Eziist; Katalizator

Munkam soran sikeresen allitottam el 1-pentilamin inicidtor felhaszndldsaval hiperelagazasos
poliglicidolt (HbPG) a glicidol anionos gytrtfelnyilasos multielagazasos polimerizacidjaval. Az igy
kapott polimerbdl poliuretan térhalokat Aallitottam elé hexametilén-diizocianat keresztkotod
alkalmazasaval. Eltér6 keresztkoto stirliségii térhalokat allitottam el6 20, 30, 40, 50, illetve 60 n/n%-
0S NCO/OH aranyban, hogy vizsgéaljam az Osszetétel hatdsat a gél tulajdonsdgaira. A térhalok
eloallitasa sikeres volt, magas gélhanyad értékkel. Az eldallitott térhalok duzzadasi kinetikajat
szerves, illetve szervetlen olddszerekben egyarant vizsgaltam. Megallapitottam, hogy vizben és
metanolban, melyek a térhalo f6 alkotdjanak, a HbPG-nek jo olddszerei kivalo, 150-200%-0s
duzzadasra képesek a térhdlok. Ezzel szemben tetrahidrofuranban alacsony, 15-20% volt a gélek
egyensulyi duzzadasa. Munkam f6 célja annak vizsgalata volt, hogy a HbPG alapt poliuretan térhalok
eziist-nitrat oldattal torténé duzzasztasukat kovetdéen képesek-e redukalni az eziist ionokat ¢és
képzddnek-e ezéltal kémiailag aktiv eziist nanorészecskék. Azt tapasztaltam, hogy hozzaadott
redukaldszer nélkiil is elszinezddtek a gélek, vagyis a HbPG alapt poliuretan gélekben lejatszodott
az eziist-ionok fém eziistté val6 redukalasa. A mintdk barnas szine alapjan pedig feltételezhetd, hogy
a gélbe dgyazott eziist részecskék a nanométer mérettartomanyba esnek. Tovabba megfigyelhetd volt,
hogy a kiilonboz6 ideig (0,5; 1; 3; 5; 8 és 24 ora) eziist-nitratban duzzasztott géldarabok szine egyre
mélyiild barna volt, ami arra utal, hogy minél tovabb ideig hagyjuk a géleket a duzzasztoszerben,
annal tobb eziistot képesek redukalni. Az eziist részecskéket tartalmazo minték katalitikus aktivitasat
a 4-nitrofenol redukciojaval vizsgaltam, melyet UV-Vis spektroszkopiaval kovettem.
Megallapitottam, hogy a mintak katalitikus aktivitassal rendelkeznek, amit a kiindulasi 4-nitrofenol
vegylilet abszorpcios csucsanak intenzitas csokkenésével igazoltam. A kapott eredmények alapjan
tehat megallapithatd, hogy a hiperelagazasos poliglicidol alapt poliuretan térhald képes hozzdadott
redukaloszer nélkiil redukalni a megkotott eziist ionokat. Ennek révén a térhaloéban megkotott fém
eziist stabilizalodik, vagyis az ezen egyszert eljarassal nyert teljesen ujszert, eziist nanorészecskéket
tartalmazo nanohibrid kivaldéan alkalmas eziist hordozoként valo alkalmazasra, melyekrdl
kimutattam, hogy katalitikus aktivitassal rendelkeznek.
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Innovativ nyomtatasi modszerek kidolgozasa strukturalt folyadékok eloallitasara

Kulcsszavak: strukturalt folyadékok, ATPS; 3D nyomtatas, hatarfeliileti kémia; stabilizalo
hatarrréteg

Az elmult évtizedekben a felfedezésiiket kovetden gyors fejlodésnek indultak a rekonfiguralhato,
adaptalhato, teljesen folyékony rendszerek. [1] Nanorészecskék hatarfeliileten torténd
adszorbcidjavalmajd eztkdvetd elakadasaval a folyadék-folyadék rendszer struktaralhato, alakja egy
nem egyensulyi elrendezddésbe zarhato. [2] Szilard anyagokra jellemz0 térbeli elrendezddés alakul
ki, mialatt a folyadékokra jellemz6 tulajdonsagok megmaradnak. Munkam a viz-vizes (ATPS)
rendszerek és strukturalt folyadékok innovativ 3D nyomtatdsi modszerekkel torténd eldallitasara
Osszpontosit. Kutatdsom soran a két vizes fazis kozott (polietilén-oxid és dextran) kialakuld
hatarfeliilet stabilizalasara ellentétes toltésti, kolloidalis szilicium-dioxid nanorészecskék és
Poli(diallil-dimetil-ammonium-klorid) (PDADMAC) molekulak altal képzett aggregatumokat
alkalmaztam. A paraméterek optimalizalasa utdn innovativ 3D nyomtatasi modszert hasznaltam
struktaralt folyadékok gyors és hatékony eldallitasara, majd megfigyeléseket tettem arra, hogyan
befolyasoljak a film stabilitaisat a kiilonb6z6 koncentraciokban adagolt szilicium-dioxid
nanorészecskék €s PDADMAC molekulak. Ezen kiviil vizsgaltam azt, hogyan befolyasolja a
kialakult membran szerkezetét, ha eltéré molekulatomegii PEO-t alkalmazok. Tapasztalataim alapjan
20 kDa PEO esetén keletkeznek a legstabilabb filmek. A kisérletek sordn igazoltam, hogy
membran stabilitdsa csokken, mig a nagyobb stabilitast és a kisebb ateresztOképességet nagyban
befolyasolja a polimerlanc optimalis hossza.

[1] K. Stratford, R. Adhikari, 1. Pagonabarraga, J-C Desplat, M. E. Cates., Science, New York
2098-201 (2005)

[2] Joe Forth, Xubo Liu, Jaffar Hasnain, Anju Toor, Karol Miszta, Shaowei Shi, Phillip L. Geissler,
Todd Emrick, Brett A. Helms, Thomas P. Russell., Advanced Materials, 1707-603 (2018)
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Egy fotokapcsolhato molekularis aramkori elem tervezése és szintézise

Kulcsszavak: molekuladris kapcsolo, antiaromdssag, fotokémia; molekularis elektronika

A komplex molekularis elektronikai feladatok teljesitését célzo rendszerek napjaink egyik fontos
kutatasi teriiletét képezik és komoly szintetikus kihivast jelentenek. Kutatdcsoportunk éltal tervezett
Uj egyeniranyitd egység a fotoreszponziv molekularis kapcsolok, valamint, az igéretes és érdekes
elektronikai tulajdonsdgokkal rendelkezd stabilizalt antiaromds rendszerek kémiajat egyesiti.
Munkam soran egy ilyen molekula totalszintézisét dolgoztam ki a diariletén tipusi fotokapcsolok™
és a dibenzopentalén szarmazékok” nyujtotta szintetikus platformon. A két megfelelden
funckionalizalt, eltéré "feladatokat" teljesité molekularis épitéelemet Ag/Pd katalitikus rendszeri
Suzuki keresztkapcsolasi reakcidban rogzitettiik C-C kotésen keresztiil konjugdlt pozicioban. Az
egyeniranyitd elem mukodése két egymasra ortogondlis toltésaramlasi irany biztositasaban rejlik,
melyek a reverzibilis fotokapcsold egység altal kontrolldlhatok. A szintézis termékeként kapott
molekula szerkezeti és miikodését igazolo jellemzését atfogd analitikai vizsgalatokkal igazoltuk,
tobbek kozt HRMS és besugarzdsos UV-Vis/NMR mérésekkel kiegészitve. A fotokapcsolas hatasat
a dibenzopentalén lokalis antiaromas jellegére elméleti kémiai szamitasokkal vizsgaltuk, tovabba a
szinglett-exciton bomlasra valo készségét is figyelembe vettiik. A totalszintézis kidolgozasa soran a
dibenzopentalén trialkil-szilil szarmazékainak egy 0jszerli reaktivitasat fedeztiik fel. Ennek soran a
kulcsintermedierként kiemelendd dihalo-dibenzopentalén szarmazékok rovid, grammos méretii

cres

[1] M. Irie, T. Fukaminato, K. Matsuda, S. Kobatake, Chemical Reviews 2014, 114, 12174-12277.

[2] T. Kuwabara, K. Ishimura, T. Sasamori, N. Tokitoh, M. Saito, Chemistry — A European Journal
2014, 20, 7571-7575.
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Ciklodextrinhez rogzitett szénhidratalapu koronaéterek szintézise

Kulcsszavak: ciklodextrin, fazistranszfer katalizis, koronaéter

Célom olyan szénhidratalapi monoaza-15-korona-5 koronaéterek eldallitasa volt, amelyek
propargilcsoportot tartalmaznak, és ennek koszonhetden a molekula ciklodextrinekhez rogzithetd. A
ciklodextrinekhez vald rogzités azt a célt szolgalja, hogy felhasznédlds utan a koronaéter
visszanyerhetd legyen. A ciklodextrinhez rogzitett makrociklusok esetén megvaltozik a szerves
oldészerekben vald oldhatosag, ezaltal a felhasznalast kovetden kicsapassal vagy szelektiv
extrakcioval elvalaszthatok lesznek a tobbi komponenstél. Mivel a ciklodextrinek maguk is kiralis
vegyiiletek, ezért kihatassal vannak az enantioszelektivitasra is. A szintetizalt, ciklodextrinnel
konjugalt koronaéterek katalitikus tulajdonsagait olyan modellreakcidokban vizsgaltam, amelyeket a
kutatocsoportban kordbban mar jo enantioszelektivitassal valositottak meg.
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”or

(1,2,3-Triazol-4-il)metil-foszforamidat-szarmazékok eléallitasa azid-alkin-cikloaddicioval

Kulcsszavak: Klikk-reakcio, réz(I)-katalizis; nitrogéntartalmu heterociklus; aramlasos kémia;
mikrohullamu technika

A nitrogéntartalmu heterociklusok fontos képviseldi kozé tartoznak az 1,2,3-triazolszarmazékok,
sz¢leskorli alkalmazhatosaguk és potencidlis biologiai aktivitasuk révén. Kutatdmunkam soran célul
tliztiik ki foszforamidat vagy foszfinamid szerkezeti egységet tartalmazo 1,2,3-triazol vegyiiletek
réz(I)-katalizalt Huisgen-cikloaddicioval torténd eldallitasanak tanulmanyozasat szakaszos és
aramlasos kémiai rendszerekben.

A reakcid feltérképezését, valasztott modellreakciokon (dietil-klorfoszfat vagy difenil-foszfinsav-
klorid és propargil-amin, valamint benzil-bromid és natrium-azid reakcidin) keresztiil valdsitottuk
meg, melyek sordn vizsgaltuk a reakcioidd, a hdmérséklet €s a h6kozlés mddjanak hatdsat a reakcid
Osszetételére nézve. Elsd 1épésben a kulcsintermedierek eldallitasat optimalizaltuk szakaszos és
aramldsos kémiai rendszerben. A kovetkezd 1épésben a céltermékek eldallitdsat tanulmanyoztuk
kiilonféle reakcidomegvalositasi modszerekkel.

Munkéam folytatasaként az intermedierek és céltermékek eldallitdsa szempontjabdl legmegfelelobb
modszer és paraméterek megvalasztasa utan, elvégeztiik a reakcid kiterjesztését kiilonféle benzil- és
fenil-azidokkal egyarant. Az optimalis paramétereket alkalmazva Osszesen 20 0j vegyiiletet
szintetizaltunk jo, illetve kivalo termeléssel.

A reakciokat vékonyréteg- (VRK), gaz- (GC) és folyadékkromatografias (HPLC) mérésekkel
kovettiik. A termékeket HPLC-MS és *'P NMR segitségével azonositottuk, szerkezetiik °C és 'H
NMR spektroszkopiaval, valamint nagyfelbontasti tomegspektrometrias (HRMS) vizsgélattal
jellemeztiik. Az eldallitott szarmazékok antibakterialis hatasat és in vitro citotoxitasat egytittmukodés
keretein beliil tervezziik vizsgalni.

R1
1

o, R AL O. .
P + i _>\ “P. , —feldolgozas
cl” R HaN HN" R -
RN N o R
\;& P,
HN™ R
NaN; + R2-Br ——» R?-N; —» feldolgozas R' = OEt, Ph
R? = Bn,
Korulmények: Szakaszos kisérletek Folyamatos kisérletek 2-FCeH4CHy, 3-FCsH4CHy,
A/ MW Tt 4-FCgH4CH,, 3,5-diMeCgH3CHs,
I, t, katalizator katalizator 4-CF3CgH4CH;
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Organo-fotokatalitikus rendszerek alkalmazasa C-alkilezési reakciok fejlesztésére

Kulcsszavak: 4CzIPN; gyokds reakcio; fotoreaktor, lathato fény, uj szubsztratok

A fotokatalizis napjainkban reneszanszat éli, mivel remek eszkdze a kornyezetbarat kémiai
atalakitasoknak. A legnagyobb eldnye, hogy alkalmazasaval kifejezetten enyhe koriilmények kozt
végezhetiink reakciokat. Ez hasznos lehet a fejlett gydgyszer intermedierek funkcionalizélasa esetén,
ahol kiilonosen fontos a szelektivitds. A fotokatalizisben elengedhetetlen egy robusztus kisérleti
elrendezés az ismételhetd €s reprodukélhaté eredményekhez. Ebbdl a célbol megvalositottam egy
nyilt forraskodu, 3D-nyomtatott fotoreaktor tervet, amely biztositja a sziikséges feltételeket. A reaktor
pontosan beadllithatd fényintenzitdssal rendelkezik, lehetdséget ad parhuzamos reakcidk
kivitelezésére, illetve képes a reakcioelegyek termosztalasdra. Munkam sordn eléallitottam egy nagy
lehetdségekket tartogatd, fémionmentes fotokatalizatort is, a 4CzIPN-t. (1. dbra, a) A katalizatort
alkalmaztam egy irodalomban ismert C—C kapcsolasi reakcio reprodukalasa soran, (1. abra, b) illetve
megkiséreltem a reakcio kiterjesztését tovabbi szubsztratokra. Eddig nyolc 0j szubsztrattal értem el
sikeres reakciot. (1. dbra, c) A tovabbiakban az 0j reakcidk optimalizalasat tervezem a 3D-nyomtatott
reaktorban, kisérlettervezés segitségével.

( AV 4 \
Cz
NC CN .
_ _ Ph
Z Z E——
_N MeO,C Ph 4CzIPN MeO,C
a) 4CZ|PN \b) )
r “\
ﬁ OEt 0 Ph 0. 0OR HO OH SH
0.0 T
trr Ph @
e CN
I O 0 R= Me, Et OH
\C O Ph )

1. abra a) A 4CzIPN szerkezete, b) A 4CzIPN altal katalizalt C-alkilezési reakcid ¢) Tovabbi
szubsztratok.
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A piridin szerepe az orvosi kémiaban és az 1j, biologiailag aktiv anyagok tervezésében
Kulcsszavak: piridin; Alzheimer-kor; acetilkolin-észterdz, kumarin, karbamat

A piridin egy heterociklusos, szerves vegyiilet, amely struktrajat tekintve leginkabb a benzolhoz
hasonlit.  Szamtalan természetes vegyiilet részét képezi, de  megtaldlhato  sok
gyogyszerkészitményben is. A piridin és prekurzormolekulaja a dihidropiridin jelentéségérdl vall a
szamtalan megjelent tanulmany, amelyek 2010 — 2020 kozott lettek publikalva. Bebizonyosodott,
hogy a piridin jelenléte a kiillonbozd gyogyszerekben jelent6s hatassal bir azok farmakoldgiai
profiljara és a biologiailag aktiv molekulékra. Ezért a piridin- és dihidropiridingytriivel rendelkez6
Uj analogok kifejlesztése a hatdsmechanizmusuk, mint potencidlis farmakologiailag aktiv
hatéanyagok tanulmanyozasa érdekében szamos tudoményos csoport f6 céljava valt. Ezen
eredmények alapjan munkank, kiilonboz6 hosszasagu lancokkal rendelkezé N-piridil-O-alkil-
karbamatok szintézisére Osszpontositott, amelyek a neurodegenerativ betegségek, példaul az
Alzheimer-kor (AD) kezelésének potencialis hatéanyagai lehetnek.
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Exo szelektiv Diels-Alder reakcio fahéjaldehid és szarmazékainak felhasznalasaval

Kulcsszavak: organokatalizis, optimalizalds, bordn katalizatorok; NMR spektroszkopia

A katalizatorok alkalmazasa nem csupan a kémia tudoméanyéaban, hanem a mindennapi €életiinkben is
alapvetd jelentdséggel bir. A vegyipar fejlddésének egyik meghatirozo pillére a katalizatorok
fejlesztése, mivel ezek lehetdvé teszik az folyamatok hatékonyabb és gazdasagosabb megvalositasat.
A modern katalizatorok tervezésénél nem csupan a reakciok hatékonysaganak novelése a cél, hanem
a fenntarthatosag, a zoldkémiai, valamint a gyogyszerkémiai alkalmazasoknak valéo megfelelés is
egyre fontosabb szempontta valik. Ennek eredményeként né az organokatalitikus eljarasok szerepe a
vegyiparban. M Kutatocsoportunk évek 6ta foglalkozik fémmentes katalizatorok fejlesztésével és
alkalmazéséaval. Egy korabban altalunk kifejlesztett eljaras soran mar alkalmaztunk szimmetrikus
boran katalizatort exo szelektiv Diels-Alder reakcioban . Bar ez az modszer szamos elénnyel
rendelkezett, néhany hatrany is megfigyelhetd volt: kozépmagas katalizator mennyiséget (5 mol%)
igényelt, és aldehidekkel végzett reakciok esetén a termelékenység és az exo/endo szelektivitas
csupan kozepes szintet ért el. Kutatbmunkam soran jonnan szintetizalt aszimmetrikus triaril-boran
katalizatorokkal vizsgaltam a Diels-Alder reakciot, célom az exo szelektivitds novelése és a
katalizator mennyiség jelentds csokkentése volt. Az optimalizalt koriilmények kozott 0,05 mol%
katalizatorral teljes konverzidt értem el, mikoézben az exo/endo arany javult. Laboratoriumi
munkdm soran dsszesen 12 1j, a szakirodalomban kordbban nem ismert vegyiiletet allitottam eld,
melyeket NMR-spektroszkopia segitségével jellemeztem.

TIPSO Ph

Ph o OTIPS 0,05 mol% katalizator, 25°C,
+ > =
W O CHCI3 1M, 15 éra CHO

1,2 ekv. 4l

[1] P. Ahlberg, Adv. Inf. Nobel Price Chem. 2001 2001, 1-12.
[2] M. Bakos, Z. Dobi, D. Fegyverneki, A. Gyomore, 1. Fernandez, T. So6s,
ACS Sustain. Chem. Eng. 2018, 6, 10869-10875.
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Katalitikus atalakitasok vizsgalata biotenzid oldatokban

Kulcsszavak: micellaris katalizis;, Buchwald-Hartwig-kapcsolas; keresztkapcsolas, ramnolipidek;
tenzidoldat

A legtobb kémiai reakcioban fontos szerepet tolt be az olddszer, mert biztositja az atalakulas
lejatszodéasahoz sziikséges kozeget. A nagyméretli, vegyipari atalakitasok soran gyakran alkalmaznak
olyan szerves olddszert, amely a kdrnyezetre és az egészségre is artalmas. Manapsag mar a vegyipar
szdmara tobbféle alternativ megoldas is rendelkezésre all a karos oldoszerek kivaltasara. Egy idealis
valasztas lehet a tenzidoldatok hasznalata, mert benniik a kritikus micellaképzddési koncentracid
felett micellak alakulnak ki, amelyek képesek megfeleld kozeget biztositani a reaktansoknak a reakcid
lejatszodasahoz. A feliiletaktiv anyagok egy csoportjat a biotenzidek alkotjak, melyek képviseldi a
kutatas soran hasznalt ramnolipidek. Szerkezetiiket tekintve a mono- és di- forma szerint, egy vagy
két L-a-ramnopiranozil részlet adja a tenzid hidrofil részét, a B-hidroxidekanoil-p-hidroxidekansav
pedig a molekula hidrofob részét képezi [1]. A biotenzidek mikroorganizmusokkal biokémiai uton
allithatok eld, a ramnolipidek példaul Pseudomonas Aeruginosa baktériumcsalad segitségével
szintetizalhatok. Korabbi munkank soran sikeresen végeztiink Suzuki-, Sonogashira- és Buchwald-
Hartwig keresztkapcsoldsi reakciokat. Eldallitottunk tobbféle szerkezetli egyszerii terméket és
gyogyszerhatoanyagokat, valamint hatdoanyag intermediereket [1]. Tudoményos diakkori munkam
soran a ramnolipidek vizes oldatanak alkalmazhatdsagat vizsgaltam részletesen. A micellaris hatdsok
vizsgalatdhoz egy olyan Buchwald-Hartwig kapcsolasi reakciot (1. abra) valasztottam, amelyet mar
sikeresen elvégeztek tenzidoldatban [2]. A kisérletek soran 6sszehasonlitottam a ramnolipid-oldatban
végzett kapcsolasi reakciok hatékonysagat kiillonbozo tenzidoldatokban és szerves olddszerekben
végzett reakciokéval. Ezen kiviil vizsgaltam a tenzidoldat toménységének, illetve kiilonbozo
katalizatoroknak ¢és ligandumoknak a reakciora gyakorolt hatasat. A leghatékonyabb katalizator
rendszerbdl torzsoldatot készitettem €s vizsgaltam annak eltarthatosagat is. A Buchwald-Hartwig
reakcidban 21 kiilonbozo szerkezeti diarilamin szarmazékot allitottam eld, tovabba vizsgaltam a
termékek gyurtizarasi reakcidjat 9-metilakridin eldallitasara (4), amely egy gyogyszeripari alapanyag.

Br
+ katalizator rendszer © sav ‘
1,5 ekv. KOH ramnolipid-oldat

ramnolipid-oldat 85 °C; 18 o6ra
1 2 45°C; 4 6ra; N, 3

[1] Adamik, R., Herczegh, A. R., Varga, 1., May, Z., Novak, Z., Green Chemistry, 25 (9), 3462-
3468, (2023)

[2] Kincaid, J. R. A., Wong, M. J., Akporji, N., Gallou, F., Fialho, D. M., Lipshutz, B. H., Journal
of the American Chemical Society, 145 (7), 42664278, (2022)
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Réz katalizalt elektrokémiai dekarboxilativ borilezés fejlesztése
Kulcsszavak: borilezés, elektrokémia, szerves, kémia

A kutatds soran sikeriilt egy olyan reakciét megtervezni €s optimalizalni, amellyel primer és
szekunder karbonsavak aktiv észtereinek dekarboxilezativ borilezése elvégezhetd. A kifejlesztett
reakcio egyenlete az abran lathat6. Az jonnan kifejlesztett szintézisek kiilonlegessége az, hogy a
borilezéshez a B,pin, reagenst alkalmazza, igy kozvetleniil alkil-borpinakolatok keletkeznek a
reakcioban. Ennek koszonhetéen nincs sziikség draga diboran reagensekre, példaul B,cat,-re, illetve
nincs sziikség a reakcio utan egy kiilon atészteresitéses 1épésre.

A funkcids csoportok koziil a karbonsavak 4atalakitasara a kdzelmultig az irodalomban meglehetdsen
kevés modszert irtak le. A napjainkban leggyakrabban hasznalt és legmegbizhatobb aktiv észterek az
N-hidroxiftalimid, vagy roviden NHPI észterei. Az NHPI észterek kémiai szerkezete az dbran lathato,
mint kiindulasi anyag. Az NHPI észtereket egy elektronos redukcion keresztiil lehet reakcidba vinni.
Ekkor az észter ftalimidre, szén-dioxidra ¢€s alkil-gyokre bomlik el.

Az alkilgyokok borpinakolat észterekké alakitasara egy réz-alkoxidbol eldallitott difenilf-foszfinoxid
komplexet alkalmaztam katalizatorként. A kutatds soran az atalakulds mechanizmusat is
megvizsgaltam. A difenilf-foszfinoxid komplex a dibordn reagens hozziadasa soran elébb rézze,
majd nyomnyi oxigén és mas oxidaloszerek hatasara réz(I)-oxid nanorészecskékké alakul. A
borpinakolatok a mechanizmusvizsgalat alapjan valoszintileg a réz(I)-oxidra adszorbealt boril
specieszeken és alkil gyokokon keresztiil keletkeznek. Az eldadds soran bemutatom a kutatds
legalapvetobb mérfoldkoveit, a kifejlesztett reakciot €s a reakcid mechanizmuséval kapcsolatos
vizsgélatokat, eredményeket.
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Egy uj, természetes alapu oldoszer alkalmazasa palladiumkatalizalt kapcsolasi reakciokban
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paramétervizsgalat

Korunkban az ipar minden teriiletén egyre nagyobb szerepet kapnak a kornyezetbarat
technologiak. Ez alél nem képez kivételt a gyogyszeripar sem, ami szamos moddon
szennyezheti a kornyezetet. Ide sorolhatdé a gyartds soran keletkezett szennyviz, amit
megfeleld modon kezelni kell a kornyezetbe vald kikeriilés eldtt, az oldoszerek parolgasa
révén a légkorbe kikeriild szerves olddszerek, tovabba a gyartashoz sziikséges energia
termelése és a hulladékanyagok égetése soran keletkezd szén-dioxid és egyéb fiistgdzok. A
karos hatasok csokkentésének egyik lehetséges modja az oldoszerekbdl szarmazd hatasok
mérséklése, hiszen a gyogyszer- és finomkémiai iparban a hagyomdnyos modon eldallitott
termékek esetében az Osszes felhasznalt anyag tomegének kb. 80-90%-a az olddszerekbdl
szarmazott 2007-ben. Ezek a kéaros hatasok csokkenthetéek a felhasznalt oldoszerek
megfeleld tisztitasaval és visszaforgatasaval, valamint ha olyan oldészereket valasztunk a
gyartashoz, amelyeknek eleve kisebb a potencidlis egészség- és kornyezetkarositd hatasa.

Kutatomunkam sordn folytattam a kordbban elkezdett, egy uj, alternativ oldoszerrel, a
metilszezamollal kapcsolatos kutatdsaimat. Célom volt a metilszezamolt olyan reakciok
oldoszereként  vizsgalni, mint a gyogyszerszintézisekben is felhasznalhatd, aromas
acetilénszarmazékok eldallitasara alkalmas Sonogashira-reakcid, illetve a benzofurdn- ¢és
indolvazas vegyiiletek szintézise soran alkalmazhatdé Cacchi-gylirlizards. A reakciok idedlis
koriilményeinek megtalalasdhoz paramétervizsgalatot végeztem, amelynek soran vizsgaltam,
hogy hogyan befolyasolja az elérhetd termelést a reakcido sordn alkalmazott bazis tipusa, a
reakcioidd €és a hOmérséklet, tovabba milyen hatidssal van a termelésre az, hogy milyen
halogénatomot tartalmaz az aromds halogenid. Tovabbi célom volt 0&sszehasonlitani a
metilszezamol alkalmazasaval elért termeléseket az irodalomban megtaldlhatdo, mas
oldoszerekben végzett reakcidkban elért termeléssel. Kutatdsom sordn a metilszezamol
eloallitasi reakcidjat is fejlesztettem, mellyel sikeriilt elérnem, hogy a metilszezamol a
korabbiakkal Osszemérhetd id6 alatt, a kordbban alkalmazott katalizatormennyiség kevesebb,
mint 10%-aval is eléallithatd legyen jo termeléssel.
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6-Jod- és 8-jod-imidazo[1,2-a]piridin szarmazékok eléallitasa és aminokarbonilezése
heterogén palladium katalizator jelenlétében
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Az imidazo[1,2-a]piridin vazas vegyliletek dont6 tobbsége kedvez6 biologiai aktivitassal — példaul
antiviralis, antioxidans, enzimgatld, vagy akar rakellenes hatdssal — rendelkezik. A kutatas célja
kettds: egyrészt eddig ismeretlen szarmazékok eldallitasa karboxamid funkcids csoport beépitésével,
masrészt a kutatdcsoportban kidolgozott heterogén palladiumkatalizator tesztelése a vegyiiletcsalad
harom képviseldjének atalakitasaban. A heterogén katalizatorok hasznalata gazdasagi szempontbodl
egyre jelentdsebb, mivel a homogén katalizissel szemben a termék tisztitasa egyszerilibb, a katalizator
konnyen iilepithetd, sziirhetd, valamint a nyerstermék fémtartalma mérsékelhetd. A tobbszori
felhaszndldas pedig lehetévé teszi a katalizator-hulladék mennyiségének, valamint a
kornyezetterhelésnek a csokkentését. Az 10 csoportok kialakitdsat tobb Iépésben terveztem
megoldani. Irodalmi modszerek alapjan egy 6-j6d- és kettd 8-jodimidazo[1,2-a]piridin szarmazékot
allitottam el6. A jod funkcios csoport lehetdvé teszi kiilonféle csoportok beépitését Pd-katalizalt
reakciokban. En a jédvegyiiletet aminokarbonilezési reakcioban kivantam karboxamidokka alakitani
heterogén palladiumkatalizator jelenlétében. Kiilonbozd reakciokoriilmények kozott vizsgaltam a
katalizator aktivitasat és szelektivitdsat az aminokarbonilezési reakcioban aromas és alifas aminok
mint reakciopartnerek jelenlétében. Megallapitottam, hogy az aminokarbonilezéssel és kettds
karbonilezéssel képzddd termékek aranyat a homérséklet és nyomds mellett mind az amin
reakcidopartner, mind a szubsztratum szerkezete befolyasolja. Tobbféle oldoszer ¢és bazis
felhaszndlasdval tanulméanyoztam a katalizator Ujrafelhaszndlhatosdgat kiilonbozd paraméterek
mellett. A vizsgalatok soran bizonyitottam, hogy a katalizdtor minimalis fémlemosodas mellett
tobbszor felhasznalhato.
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Rodaminok uj megvilagitasban: kiemelkedden hatékony fotolabilis vegyiiletek szintézise és
vizsgalata

Kulcsszavak: xanténvazas fotolabilis védécsoportok; rodamin-analogok; véroseltolas

A fotolabilis véddcsoportok jelentdsége abban rejlik, hogy fénnyel térben €s idoben szabalyozhatok,
igy lehet6vé teszik a célzott hatdanyagleadast. Kezdetben csak UV-fénnyel aktivalhato fotolabilis
vegyliletek szintézise volt lehetséges, mely kedvezdtlen biologiai alkalmazasra alacsony szoveti
athatoloképessége ¢és sejtkarositd hatasa miatt. Az 0j fejlesztések célja, hogy a fotolabilis
véddcsoportok abszorpceids maximumat eltoljak vords/kozeli-infravords tartomanyba, utat nyitva in
vivo vizsgalatokhoz. [1]

Kutatadsom a rodamin-analog fotolabilis véddcsoportok tovabbfejlesztésére, illetve szerkezetfliggd
vizsgalatara iranyult. [2] Célom olyan vordseltolt xanténvazas fotolabilis vegyiiletek eldallitasa volt,

crer

festékhez hasonloan tobbgyliriis rendszereket alkotnak. [3]
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Munkdm soran sikeresen alkalmaztam egyedi szintézisstratégiakat a julolidinnel kiterjesztett vaz
kétféle modosulatanak-, illetve dietilamino-szubsztituenseket tartalmazd referenciavegyiiletek
eléallitdsara. A négy vegyliletet fénnyel bevildgitva vizsgaltam a tavozocsoport felszabaduldsanak
hatékonysagat, illetve fénytdl elzarva a sotétstabilitast. Kutatomunkam legfontosabb eredménye az
irodalomban nem ismert X, .photocage”, mely o6t 1épésben szintetizalhato, stabil, j6 a
vizoldékonysaga €s kiemelkedd hatékonysaggal bomlik fény hatasara.

[1] Dai, M., Yang, Y. J., Sarkar, S., Ahn, K. H., Chemical Society Reviews. 52, 6344-6358 (2023)
[2] Egyed, A., Németh, K., Molnar, T. A., Kallay, M., Kele, P., Bojtar, M., Journal of the American
Chemical Society. 145(7), 4026-4034 (2023)

[3] Grimm, J. B., Tkachuk, A. N., Patel, R., Hennigan, S. T., Gutu, A., Dong, P., Journal of the
American Chemical Society, 145(42), 23000-23013 (2023)
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Egyszeri modszer propellan elektrofil aktivalasara savakkal

Kulcsszavak: propelldan; Lewis-sav; amin; elektrofil; bioizosztéria

A biciklo[1.1.1]pentan vazrészlet a benzolgylrli bioizosztere. Emiatt a tulajdonsidga miatt
gyogyszermolekuldkba beépithetd, ezzel javitva annak bioldgiai hatdsat, vagy fizikokémiai
tulajdonsagait. [1] A biciklo[1.1.1]pentil-aminoknak, mint szintetikus épitdelemeknek az ismert
eloallitasi  modszerei  erélyes  koriilmények  kozott, tobb  Iépésben  torténnek. [2]
Munkdm sordn egy olyan eldallitasi utat dolgoztam ki, amivel egyszertien allithatok eld ezek az
épitéelemek, egy lépésben. Lewis-savakkal torténd aktivalas soran az [1.1.1]propellan reagal a
kivéalaszott aminnal egy lépésben. A szintetizalt biciklo[1.1.1]pentil-amint egy kromatografias
tisztitds utdn megkapjuk. A kutatomunkam elején az [1.1.1]propellan €és a morfolin reakcigjat
vizsgaltam. Eredetileg bor-trifluorid éteratot hasznaltam Lewis-savként. A reakcié nem-szelektiv, a
biciklusos gytrl felnyilhat a reakcié soran 4-(3-metilénciklobutil)morfolint képezve. Ennek a
mellékterméknek a visszaszoritdsa érdekében trimetilszilil-triflatot, majd 2,4,6-kollidinium-triflatot
alkalmaztam, mint Lewis-sav. A morfolin utan nyiltlanct, heterociklusos és aromas gyiiriit tartalmazo
aminokkal és anilin-szdrmazékokkal végeztem reakciokat. A munkdm sordn eldallitottam 5 db
biciklo[1.1.1]pentil-amint és 5 db (3-metilénciklobutan)-amint, amelyek koziil tobb eddig nem
szerepel az irodalomban.

[1] Meanwell, N. A., Journal of Agricultural and Food Chemistry, 71 (47), 18087-18122 (2023)
[2] Ma, X., Nhat Pham, L., Asian Journal of Organic Chemistry, 9 (1), 8-22 (2020)
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Pirazolszarmazékok szintézise dehidroecetsavbol

Kulcsszavak: heterociklusok; gyiiriizaras, szubsztituens fiiggés,; szelektivitas, hidrazin

A szakirodalomban fellelhet6 szamos reakci6 dehidroecetsavval (1) és tobbféle hidrazinszarmazékkal
(33), amivel kiilonboz6 pirazolszarmazékokat allitottak eld. Az eredmények azonban nem minden
esetben egyeztek, nagyon hasonld reakcidokoriilmények egészen mas termékek leirasahoz vezettek,
sok esetben a teljes analitikai vizsgalatok is hidnyoznak. Munkank sordn az volt a célunk, hogy
megvizsgaljuk a kiilonb6z6 hidrazinok és a reakciokoriilmények hatasat a céltermékek aranyara,
illetve napjaink korszer(i analitikai modszereivel a termékek valodi szerkezetének meghatarozasa. A
reakciokban harom kiilonb6zé heterociklust (A-C) kiilonboztettink meg a kiindulasi
dehidroecetsavtol és egy diketon intermediertdl. Emellett megfigyeltiikk a konverzi6 fliggését az
alkalmazott oldészertdl és segédanyagoktol.
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1. abra. A reakciok soran azonositott szerkezetvariaciok.
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Mechanokémiai aszimmetrikus Michael-addiciok maleimidekre heterogén kiralis
organokatalizator hasznalataval

Kulcsszavak: aszimmetrikus; Michael-addicio, organokatalizis,; heterogenizdldas; mechanokémia

A gydgyszeripar szdmara nagy jelentdséggel birnak a kiilonb6z6é aszimmetrikus C—C kapcsolasi
reakcidk, melyek segitségével optikailag tiszta vegyiiletek szintézisei valdsithatok meg. Ilyen kiemelt
reakcio a Michael-addicio is, melyben fontos Michael-akceptorok az N-szubsztitualt maleimidek.
Ezen molekuldk aldehidekkel vald reakcidjaban szukcinimid-szarmazékok keletkeznek, melyek
kiralis ¢épitéelemekként nyernek felhasznalast gyogyszermolekulak eldallitisa soran. A
kornyezetvédelem fontossdga miatt mara nagy teret nyertek a kiilonféle alternativ reakcidaktivalasi
modszerek, melyek koziil a mechanokémia fontos szereppel bir, ugyanis a reakciok oldészer
hasznalata nélkiil valdsithatok meg, a hagyomdnyos termikus aktivalashoz képest rovidebb
reakcioidok alatt. A zold kémia alapelvei kozé tartozik a heterogén katalizatorok hasznalata, mely az
organokatalizissel kombinalva gazdasagos és kornyezetkiméld katalitikus technoldgiak kidolgozasat
teszi lehetdvé.

crcr

vizsgaltuk mechanokémiai reakcidaktivalast hasznalva. Kirdlis katalizatorként szervetlen oxid
(Laponite RD illetve Bentolite H) feliileten adszorbealt L-fenilalanint (L-Phe) alkalmaztunk, mely a
reakciokban in situ képzddik. Vizsgéltuk a mechanokémiai- és a reakcidoparaméterek konverziora és
enantioszelektivitasra gyakorolt hatasat az optimalis koriilmények feltérképezése végett. Kutatasunk
soran megallapitottuk, hogy a hibrid anyag ex situ eldallitasaval egy aktivabb katalizatort kapunk az
in situ képzdddhez képest. A visszaforgathatosag tanulmanyozasakor megfigyeltiik azt, hogy az
altalunk hasznalt anyag katalitikus aktivitasa fenntarthatd, az hatékonyan alkalmazhato6 tobb 1€pésben
is. Szerkezetvizsgalati mérések alapjan bebizonyitottuk, hogy az aminosav a szervetlen anyag
feliiletén molekuldrisan adszorbealddik, valamint az interlamellaris térben szintén megkotddik. A
modszeriink alkalmazhatosagat vizsgaltuk izobutiraldehid tobb N-szubsztitudlt maleimidre torténd

crer

193



LAM THI DA THAO
Vegyészmérnok
BSc, 7. félév

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar
Témavezetok:
Dr. Kovdcs Ervin
tudomanyos munkatars, HUN-REN TTK
Dr. Hegedlis Laszlo
habilitalt egyetemi docens, BME VVBK

Innovative and Sustainable Electrocatalytic Oxidation of Amines for Synthesis of Imines and
Nitriles

Kulcsszavak: Amine oxidation, electrocatalysis, electrosynthesis, imines, nitriles

Over the past few decades, various sustainable electrochemical oxidation reactions have been deeply
investigated due to their sustainable and productive cleansing methodology compared to traditional
chemical transformations that require harsh conditions and toxic reagents. The high applicability of
imine and nitrile in a wide range of fields, including pharmaceuticals, agriculture, material science,
and polymers, coupled with their versatility in a plethora of reactions, make the synthesis of imines
and nitriles represent a promising avenue of research in the present era.[1] Electrochemical oxidation
of amines is well-known, applying transition metal electrodes, special alloys, or expensive electrodes
with modified surfaces.[2] This project represents a comprehensive analysis of the diverse
electrocatalytic transformation of various amines, including primary amines, N-substituted benzylic
amines, and secondary amines by applying inexpensive electrodes in mild conditions. Consequently,
using appropriate conditions with nitroxyl radical catalytic, cost-effective electrodes such as graphite
and stainless steel were successfully employed to produce stable imine and nitrile products with high
efficiency (>99% yield) and selectivity (up to 99%).

References

[1]. Pollok, D.; Waldvogel, S. R. Chem. Sci. 11, 12386-12400 (2020).

[2]. Xu, Z.; Kovdcs, E. ACS Org. Inorg. Au (2024) doi:10.1021/acsorginorgau.4c00025.
[3]. Semmelhack, M. F.; Schmid, C. R. J. Am. Chem. Soc. 105, 6732-6734 (1983).
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Butil-fenil-H-foszfinat szintézisének vizsgalata és hasznositisa a-aminofoszfonatok
eléallitasaban

Kulcsszavak: zold,; aza-Pudovik, halogénmentes, szintézis médszerek

Kutatécsoportunkban kordbban mar vizsgaltdk a foszfinsavak direkt észteresitését mikrohullamu
(MW) besugarzas segitségével [1], ugyanis ez a reakcié hagyomanyos termikus koriilmények kozott
nem jatszodik le. Munkam soran a fenil-H-foszfinsav (1) direkt észteresitését — mint egy klormentes
megkozelitést - vizsgaltuk butil-alkohollal MW koriilmények kozott. Azért dontottiink a butil-
szarmazék mellett, mert kereskedelmi forgalomban nem kaphatd. Osszehasonlitasképpen az alkilez6
észteresitést is megvizsgaltuk. Mivel a MW észteresités méretndvelése nehézségekbe iitkozott,
masképp probalkoztunk. Bar a foszfinsavak termikus észteresitése varhatoan nem kovetkezik be,
mégis megprobaltuk, és meglepetésre sikerrel jartunk.

Az a-aminofoszfonatok biologiailag aktiv vegyliletek és az a-aminosavak foszfor-analogjaiként
ismertek.[2,3] Legaltalanosabb szintézis modszerilk az aza-Pudovik-reakcio, illetve Kabachnik-
Fields reakci6. Az eldallitott butil-fenil-H-foszfinatot (2) kivantuk hasznositani aza-Pudovik-
reakciokban (A), illetve Kabachnik-Fields kondenzaciokban (B). A kornyezetbarat megvalositast
szem el6tt tartva, oldoszer és katalizator nélkiil, MW koriilmények kozott végeztik el az
atalakitasokat.

1. G. Keglevich, N. Zs. Kiss, Z. Mucsi, T. Kortvélyesi, Org. Biomol. Chem. 10, 2011-2018, 2012.
2. Caballero, F. J.; Navarrete, C. M.; Hess, S.; Fiebich, B. L.; Appendino, G.; Macho, A.; Munoz,
E.; Sancho, R. Biochem. Pharmacol. 73, 1013, 2007.

3. Zhang, H.; Lemley, A. T. J. Agric. Food Chem. 55, 407, 2007.
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Spirooxindol-dihidropiridin-biszfoszfonatok és analégjainak eléallitasa
Kulcsszavak: mikrohullamu reaktor, optimalizalds, multikomponensii reakcio, izatin; spirooxindol

Kutatémunkam soran célul tiiztiik ki 0j spirooxindol-dihidropiridin-biszfoszfonatok €s spirooxindol-
dihidropiridin-dikarboxilatok multikomponensti szintézisét. A célvegyliletek harom fontos
farmakofor szerkezeti egységbdl (spirooxindol, dihidropiridin és biszfoszfonat vagy dikarboxilat)
tevodnek Ossze, melyek szamos bioldgiailag aktiv vegyiiletben megtalalhatok és a gyogyaszatban is
nagy jelentdséggel birnak. Munkam els6é felében a spirooxindol-dihidropiridin-biszfoszfonatok
elBallitasat kiilonbozd izatinok, primer aminok és S5 -ketofoszfonatok Hantzsch-tipusa reakcidjaval
kivantuk megvaldsitani mikrohullamt koriilmények kozott. E16szor az izatin, butil-amin és dietil-(2-
oxopropil)foszfonat modellreakciojat vizsgaltuk és optimalizaltuk. Ezt kovetéen a reakciot
kiilonboz6 izatinokra (5-fluor-, 5-brém-, 6-klor-, 7-trifluormetil-, illetve N-metilizatin), primer
aminokra (anilin, etanolamin, ciklohexil-amin), valamint egy tovabbi £ -ketofoszfonatra [dimetil-2-
oxopropil)foszfonat] kiterjesztve, 1j, az irodalomban nem ismert szdrmazékokat szintetizaltunk.
Célunk volt a kapott termékek kipreparalasa, valamint teljes analitikai jellemzése is. Tovabba
kisérleteket tettiink a lehetséges reakcidutak feltérképezésére is. Kisérleti munkam masik felében az
elébb emlitett célvegyiiletek C-analdgjait, a spirooxindol-dihidropiridin-dikarboxilatok szintézisét
tanulmanyoztuk. Az izatin, anilin és acetecetészter alapreakciojanak optimalizaldsa soran tobb
intermedier keletkezését tapasztaltuk, igy a reakci6 koriilményeinek alapos valtoztatdsaval
igyekeztiink a céltermékre nézve szelektivvé tenni a reakciot.
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0
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RL@\/&O + R-NH, + 2 L v —— = R
N
\Rz
R': H, 5-F, 5-Br, 6-Cl, 7-CFj
R2 H, Me

R3: Bu, Ph, CH,CH,0OH
Y: COOEt, PO(OEt),, PO(OMe),

A kisérleteket 31P NMR spektroszkopiaval, valamint tomegspektrométerrel kapcsolt kromatografias
modszerrel (HPLC-MS) kovettiik, a termékeket flash oszlopkromatografids modszerrel tisztitottuk,
szerkezetiiket 1H ¢és 13C NMR spektroszkopids mérésekkel igazoltuk.
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Tuning the conformational properties of dithienylbenzene photoswitches for solid-state
applications
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Dithienylbenzenes are promising candidates for applications in molecular electronics, however they
often crystallize in a photoinactive conformation, therefore they cannot be used as solid-state
photoswitches.

To prevent such cases, | tried to develop a theoretical method, so | made calculations for differently
substituted dithienylbenzenes. The virtual screening showed, that for most of the derivatives the
energy differences between the photoactive and inactive forms are negligible, but substantial
structural modifications alter the conformational space in a way that may be beneficial. However the
effect of these modifications on the photoswitching properties are unknown, therefore in my lab work
| rather focused on obtaining the photoswitches, investigating their properties in solution and then try
to tune their conformational properties by integrating them into various solid-state structures.
During my research | synthesized three photoswitches (molecule 1, 2 and 3), that form a ring through
an electrocyclization reaction if irradiated with UV light (Figure 1).

Figure 1. Reactivity of the photoswitches to be synthesized. During my research | studied
molecule 1 (R=CH3, R’=H), 2 (R,R’=H), and 3 (R=CH3, R’=OMe).

| investigated the photoswitching properties in solution with UV-Vis spectroscopy. | found that for
1, a reversible photoreaction can be measured, but only at lower temperatures (-60 °C), while 2
undergoes an irreversible reaction upon irradiation at 25 °C. However 3 is capable of a reversible
photoreaction even at room temperature with a cycloreversion as fast as a few seconds.
| studied 1 in solid-state as well. First, | crystallized it in its pure form, but the X-ray measurements
revealed, that it is in a photoinactive parallel form in this case. | also integrated 1 into a MOF, where
it became antiparallel, but it is still photoinactive as the reactive carbon atoms are too far away from
each other for the solid-state photoswitching. Other than these | made a methylated derivative and
synthesized an organometallic complex as well, but these new compounds are not yet crystallized. |
hope that from these, | will be able to get photoactive solid-state structures, and provide a method,
that can give options for the solid-state conformational tuning of other dithienylbenzenes as well.
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Kiralis P,NP-ligandumok eléallitasa és alkalmazasa ketonok réz-katalizalt aszimmetrikus
hidrogénezési reakciojaban
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szubsztratum, homogén katalizis; nem nemesfem katalizator

Az aszimmetrikus hidrogénezési reakciok rendkiviili jelentdséggel birnak a szintetikus szerves
kémiaban. A rendelkezésre all6 preparativ mddszerek koziil kiemelendd az atmenetifém-katalizalt
aszimmetrikus szintézis, amely soran a kiralis informaciét a kis mennyiségben jelenlévd, kiralis
ligandumot tartalmaz6 fémkomplex a szubsztratum nagy mennyiségének képes atadni. A moddszer
sikerességét igazolja, hogy az utdbbi évtizedben szamos kirdlis atmenetifém-katalizatorral kivalo
enantioszelektivitast értek el hidrogénezési reakciokban. Az enantioszelektiv hidrogénezési
reakciokban altalanosan alkalmazott ruténium-, rodium- és iridium-tartalmu katalizatorok helyett az
elmult néhany év soran eldtérbe keriilt a nem nemesfém katalizatorok alkalmazasa. [1] Bar elobbiek
segitségével hatékony ¢és szelektiv katalitikus rendszerek alakithatok ki, azonban e fémek korlatozott
hozzaférhetdsége, koltséges eldallitasa, illetve komplexeik toxicitdsa hatart szab szintetikus
alkalmazasuknak. Mindezek fényében érthetd a nagy mennyiségben eléforduld, olcsobb és sok
esetben kevésbé toxikus atmenetifémekkel (pl. mangan, vas, réz) alkotott katalizatorok
jelentdségének novekedése. Meglepd modon a szakirodalomban ez idadig kevés példa talalhato
homogénfazisu réz-katalizalt aszimmetrikus hidrogénezésre, jollehet az eldallitott kirdlis réz-
komplexekkel nagy enantioszelektivitassal sikeriilt megvaldsitani ketonok aszimmetrikus
hidrogénezését.[2] Munkam soran uj, alkan-diil vazzal rendelkezé kiralis foszfin-aminofoszfin
(P,NP) ligandumokat allitottam el6 és vizsgaltam ezek foszfor- €s nitrogén-szubsztituenseinek hatasat
prokiralis ketonok réz-katalizalt aszimmetrikus hidrogénezési reakcidjaban. A katalitikus reakcioban
egyfogu, akiralis foszfin ligandum alkalmazésa is sziikséges, a megfeleld aktivitas és szelektivitas
eléréséhez. A kisérletek soran e vegyiiletek sztérikus és elektronikus sajatsdgainak hatdsat is
tanulmanyoztam. Célom volt a reakciokoriilmények optimalizdlasa a maximalis optikai hozam
elérése érdekében. Az eldallitott 1 kirdlis katalizatorokkal kivalod enantioszelektivitast (90 % ee)
sikeriilt elérni a vizsgalt reakcidban.

[1] Wen, J.; Wang, F.; Zhang, X. Chem.Soc.Rev. 2021, 50, 3211.
[2] Gebbing, R. J. M. K.; Moret, M-E. (2019) Non-noble metal catalysis: molecular approaches and
reactions, Wiley-VCH Verlag, Weinheim, Germany.
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Foszfinsavszarmazékok mikrohullimmal segitett “klormentes” szintézise

Kulcsszavak: zoldkémia,; P-észterek,; P-amidok; halogénmentes, datalakitds

A XXI. szazad egyik legégetdbb kérdése a fenntarthatdsag. A vegyiparral szemben azonban régota
allnak azon allitasok, hogy az egyik legkdrnyezetszennyezdbb iparag. Az utdbbi években elindult a
kémiai szektor igynevezett ,,z6lditése”, melynek soran igyekeznek a szakemberek kdrnyezetbarat és
fenntarthato alternativakat talalni. Ilyen alternativak lehetnek a mikrohulldmu technika, valamint az
ionfolyadékok.

Dolgozatomban a szerves kémia egy egyeldre még felfedezetlennek mondhat6 teriiletén, a gytiris P-
észterek és P-amidok egymasba alakitasan szeretném bemutatni ezen zoldkémiai technikak szerepét.
Alkoxicsoportot tartalmazo gytirlis foszfindtok aminolizisét tanulmanyoztam kiilonb6z6 aminokkal
hagyomanyos, valamint mikrohulldmu koriilmények kozott, ionfolyadék katalizator hozzaadasaval,
illetve anélkiil. Az ellentétes folyamatot, azaz a foszfinsav-amidok alkoholokkal valé reakcigjat is
vizsgaltam, szintén hagyomanyos, illetve mikrohulldimt kornyezetben ionfolyadék jelenlététben. A
leghatékonyabb szintézis érdekében megfigyeltem a hdmérséklet, a reakcididd €s az ionosfolyadék
valtoztatdsanak konverziora gyakorolt hatasat, igy optimalizalva a koriilményeket.

MW
NH,R?
10% IF
() ()
0% “OR! 0 ~NHR?
MW
R'OH
10% IF

R'= Me; Et
R2 = Pr, Bu, 2-Bu, Ph, Bn
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Aktivalhato, makrociklusos tetrazinok szintézise

Kulcsszavak: tetrazin, makrociklus, aktivalhatosag, szerves kémiai szintézis

Kutatdbmunkam soran tetrazin alapi makrociklusokat allitottam eld, melyek kezdetben nem vihetok
IEDDA (forditott elektronigényti Diels—Alder) reakcioba transz-ciklookténnel. Egy specifikus kiilsd
(fény) vagy belso (enzim) hatasra a makrociklus felnyilik, aktivalodik €s igy Gjra gyors reakcioba tud
1épni transz-ciklookténnel. Az IEDDA reakcid ilyen modon torténd géatlasa azért elényds, mert az
ugynevezett click-to-release transz-ciklookténhez kotott molekula (példaul egy gyogyszer) csak a
tetrazinnal valo reakci6 utan hasad le, igy a kiils6 vagy belso hatés tudja biztositani a kivant molekula
iddben ¢és térben célzott felszabaduldsat.
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a-Hidroxi-benzilfoszfonatok reakcidja dialkil-acetiléndikarboxilattal
Kulcsszavak: a-hidroxifoszfonat; bioaktivitas; a-aminofoszfondt;, 2D-NMR; szerves szintézis

Az a-hidroxifoszfonatok jelentdségét bioaktivitdsuk szempontjabol mar szamos teriileten felfedezték,
igy ismertek baktérium-, virus-, gomba-, és rovarolé tulajdonsagai, de beszamoltak mar antioxidans
¢s citotoxikus hatasair6l is. Mindezen tulajdonsadgok enzim-inhibicios képességével fiiggnek Ossze.
benzilfoszfonatok addicios reakcidjat valdsitottuk meg dimetil- és dietil-acetiléndikarboxilat
vegyiiletekkel 1,4-diazabiciklo[2.2.2]oktdn (DABCO) katalizator jelenlétében. A reakcid
koriilményeit optimaltuk, a kapott nyers termékeket kromatografiasan tisztitottuk, majd kiillonb6z6
analitikai vizsgéalatokkal vizsgéltuk és elemeztiik (NMR, LC-MS). A keletkezett termék E/Z izomer
keverék volt, melyek pontos ardnyadt 2D NMR segitségével hataroztuk meg. A termékeket
katalitikusan hidrogéneztiik, mely soran diasztereomer elegyeket kaptunk. A kapott adduktokat
bioaktivitasi vizsgalatra kiildtiik, melyek eredményeire még varunk.Munkam folytatasaként hasonld
kisérletekbe kezdtiink a-aminofoszfonat vegyiiletekkel is.
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Fotoaktivalhato fragmensek eldallitasa és gyogyszerkémiai alkalmazasa

Kulcsszavak: gyogyszerkémia, fragmens alapu gyogyszertervezés

A fragmens alapi gyogyszertervezés egyik legnagyobb kihivasa a talalatok észlelése, amelyet a
gyenge fragmens-fehérje kolcsonhatasok okoznak. Az észlelés megkonnyitésére elektrofil
vegyiilettarakat alkottak meg, a fragmensekhez kapcsolt reaktiv kotdelem kovalens kotést tud
kialakitani az aminosavak oldallancaival. Az igy létrejott kolcsonhatas miatt nem sziikséges nagy
érzékenységli modszerek hasznalata, hanem folyadékkromatografidval kapcsolt tomegspektrometriat
lehet alkalmazni. Tudomanyos diakkori munkam soran egy fotoaktivalhatd vegyiilettar eldallitasa
volt a célom, amelyet kiilonb6z6 fehérjecélpontok ellen terveztem tesztelni. A fotoaktivalhatod
vegylilettarak eldnye, ellentétben a hagyomanyos elektrofil vegyiilettarakkal, hogy nem csak olyan
fehérjecélpontok ellen alkalmazhatéak, amelyek kotShelye kozelében tamadhaté nukleofil
aminosavat, példaul ciszteint tartalmaznak, igy kiszélesitheto a célozhatd fehérjék kore. A 100 taga
vegyiilettar tagjai a kutatdcsoport altal megalkotott fragmens optimalizalasi mddszer altal lettek
megtervezve, hogy a fragmensek hatékonyan lefedjék a kémiai teret. A vegylilettarat egy leukémias
folyamatokban résztvevo fehérjecélpont, a STATSB (Signal transducer and activator of transcription)
fehérje N-termindlisan teszteltilk. A jelolés soran 24 taldlatot kaptunk, azonban a konverzid
alacsonynak bizonyult, amelyet a kovalens kotés hatékonysagat javitdo ugynevezett fotokatalizator
hasznalataval sikeriilt novelni. A két legjobb talalat esetében meghataroztak a kotési helyet, amely az
N-termindlis dimerizacidjaban részt vevo feliilet kozelében taldlhatd. A kutatdémunkam soran egy
olyan vegyiilettarat allitottam eld, amely megkonnyitette a talalatok észlelését, illetve tobb taldlatot
is adott a STAT5B N-terminalisaval szemben, amelynek korabban nem volt ismert liganduma.
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Oxazolidinon szarmazékok eléallitasa szén-dioxid C1 épitdelemként torténd felhasznalasaval
ionfolyadék olddszerben

Kulcsszavak: karboxilativ ciklizdacio,; keresztkapcsolds, visszaforgathatosag

A farmakologiai szempontbol jelentds 2-oxazolidinon vazzal rendelkezé molekulak eléallitdsanak
gjonnan elterjedt, igéretes moddszerét a propargil-amin szdrmazékok szén-dioxiddal torténd
karboxilativ gytlirlizarasa nyujtja. Az utobbi években szamos olyan eljarast fejlesztettek ki, melyek
atmenetifém-katalizatorokon és/vagy szerves szuperbdzisokon alapulnak. Legtobb esetben azonban
erélyes koriilményekre, bonyolult szerkezetli és draga katalizdtorokra, valamint olyan polaris
olddszerek alkalmazasara (pl. DMSO) van sziikség, melybdl a katalizator/bazis nem, vagy nehezen
nyerhetd vissza, igy a mdodszer nagy kornyezetterheléssel jar. Ilyen problémak j6 megoldésa lehet, ha
olddszerként imidazolium-alapu ionfolyadékokat alkalmazunk, amelyekrdl bizonyitott, hogy szerves
bazis jelenlétében kemiszorpcid révén a szén-dioxid aktivalasat eldsegitik. Tovabba nem csak
alkalmas hordozdi lehetnek az d&tmenetifém-katalizatoroknak, de aktivitasuk ndvelésében is szerepet
jatszanak.

Kutatdmunkam soran azt vizsgaltam, hogy a szén-dioxid beépitése propargil-amin szarmazékokba
megvalosithato-e ionfolyadék oldoszerben. Az N-benzil-propargil-amin mint szubsztratum
felhasznalasaval optimalizéltam a gytirtizarashoz sziikséges koriilményeket €s megallapitottam, hogy
egyes katalizator-bazis parok szinergikus hatasa eldsegiti a 2-oxazolidinon szdrmazék keletkezését.
Bizonyitottam, hogy a kidolgozott katalitikus rendszer t6bb cikluson keresztiil alkalmazhato a termék
eléallitasara. A legalkalmasabbnak talalt reakciokoriilmények kozott tovabbi 3-as pozicidban
helyettesitett S5-metilénoxazolidin-2-onokat allitottam elé. Palladiumkatalizator és jodaromas
vegyiiletek jelenlétében a karboxilativ ciklizaciot C-C kapcsolas is kisérheti, amelynek vizsgalata
kutatomunkdm masik részét képezi. A kezdeti eredmények alapjan a reakcid soran termékelegy
keletkezik, de a reakciokoriilmények valtoztatasaval a szelektivitas novelhetd. A termékek izolalasa
¢s elvalasztasa utan a fétermék szerkezetét NMR-spektroszkopiai mérésekkel sikertilt igazolnom.
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Kovalens inhibitorok fejlesztése H3 receptorra fragmens alapu megkozelitéssel

Kulcsszavak: kovalens; fragmens; heterociklus; hisztamin

Kutatocsoportunk egyik érdeklddési teriilete a fragmens alapu kovalens inhibitorok fejlesztése, igy a
koézelmultban nagyszamu heterociklusos elektrofil fragmens eldallitasat, jellemzését, illetve biologiai
vizsgalatat végeztek el kiillonbozo fehérjecélpontokon. Dolgozatom témaja a fent emlitett elektrofil
fragmenskonyvtarak vizsgalata a hisztamin H3 és H4 receptorokon nemzetkdzi partnereink
segitségével, majd az eredmények alapjan kovalens modulatorok tervezése és szintézise.
Kivalasztottunk mintegy 140 heterociklusos elektrofil fragmenst, amelyek kis méretiiek, 6t- és
hattagi nitrogéntartalma gytriiket és halogén, nitril, vinil és acetilén elektrofil kdtéelemeket
tartalmaznak. Ezek a vegyiiletek a nukleofil cisztein aminosavat célozzak, amely megtalalhat6 a H3
¢s H4 receptorok aktiv centrumaban, igy kovalens modositasaval varhatoéan a receptorok mitkodése
befolydsolhatd. A nemzetkdzi egyiittmiikodd partnereink segitségével elvégzett biokémiai sziirés
soran tobb fragmenstalalatot azonositottunk, kotodésiiket és H3/H4 szelektivitasukat jellemeztiik.

Kivalasztottuk a legjobban ko&tddo és leginkdbb szelektiv fragmens, majd a hatékonysag ndvelése
érdekében irodalmi megfontoldsok alapjan az immepip ismert nem kovalens H3 agonistat
modositottuk, illetve tobb hasonld szerkezetet allitottunk eld tobb 1épéses szintézisekben. gy
valdban a fragmensnél jobb affinitasu, és feltételezhetden kovalens vezérmolekuldhoz jutottunk. A
kovalens kotéelem szerepét és a haromdimenzids szerkezet sziikségességét tovabbi vegyiiletek
szintézisével erdsitettiink meg. Partnereink meghataroztak a célmolekulank funkcionalis aktivitasat,
¢s molekulamodellezéssel adtunk magyardzatot a vegyllet kotddésére, szelektivitasara és
funkciojara.
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Sejtosztodasgatlé hatasu, foszfintartalmu vindolin- és krizinszarmazékok eléallitasa

Kulcsszavak: vindolin; krizin; tumorellenes; hibrid; foszfin

A vindolin egy Vinca alkaloid monomer, mely 6nmagaban nem rendelkezik antiproliferativ hatassal,
viszont megfeleld farmakoforokkal kapcsolva alkalmas lehet a rak kezelésére. A flavonoidok a
természetben gyakran eléforduld novényi metabolitok, melyek széles spektrumu biologiai
aktivitassal rendelkeznek, koztik tumorellenes hatissal. Egyik képviselojik a krizin (5,7-
dihidroxiflavon), mely képes apoptdzist okozni a sejtekben [1]. Potenciélis farmakoforok lehetnek a
trifenilfoszfin és szadrmazékai. Korabban kimutattadk, hogy a trifenilfoszfin nagy lipofilitasabol
adodoan konnyen atjuthat a sejtmembranon és felhalmozddhat, mely alkalmassa teheti a daganatos
sejtek kezelésére [2].

Munkdm soran célom volt olyan 1), foszfinszdrmazékokkal kapcsolt vindolin- és krizintartalmua
hibridek eldallitasa, melyek daganatellenes hatastiak, és esetlegesen szelektivebbek vagy kevésbé
mérgezoek elddeiknél. A farmakoforokat a vindolin 17-es helyzetébe terveztem kapcsolni linkerek
segitségével, igy elsdként az ott 1évo észtercsoportot tavolitottam el hidrolizissel. Ezt kovetden a 17-
dezacetilvindolint acileztem bromkarbonsavakkal. A szerkezet-hatds Osszefliggés vizsgalata
érdekében két egyenes szénlanct és két merevebb linker kialakitasat céloztam meg. Végiil az egyenes
szénlancu, flexibilis linkert tartalmazé vegyiileteket 6 foszfinszarmazékkal, a merevebb linkereket
tartalmazo intermediereket pedig trifenilfoszfinnal kapcsoltam. A krizint elséként 1,4-
dibrombutannal mono-O-alkileztem a 7-es helyzetben a linker kialakitasa érdekében. A keletkezett
intermediert végiil 8 foszfinszarmazékkal reagaltattam.

Osszességében sikeriilt 21 0j hibrid molekulat eldallitanom.A vegyiileteket az amerikai Orszagos
Rakkutato Intézetben (NCI) vizsgaltdk meg, mely soran tobb vegyiilet is kiugrd sejtosztodasgatld
hatast mutatott. Eredményeim felhasznélasaval egy tudoméanyos kozlemény is sziiletett.

[1] Mayer, S.; Nagy, N.; Keglevich, P.; Szigetvari, A Dékany, M.; Szantay, C. Jr.; Hazai, L.
Synthesis of Novel Vindoline-Chrysin Hybrids, Chem. Biodivers., 2022, 19, e202100725.

[2] Tsepaeva, O. V.; Nemtarev, A. V.; Abdullin, T, I.; Grigor’eva, L.; R., Kuznetsova, E. V.;
Akhmadishina, R.; A., Mironov, V. F. Design, Synthesis, and Cancer Cell Growth Inhibitory
Activity of Triphenylphosphonium Derivatives of the Triterpenoid Betulin. J. Nat. Prod., 2017, 80,
2232-2239.
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Hosszu szénlancu kontakt feromonok iterativ sztereoszelektiv szintézise

Kulcsszavak: Feromonok,; Aszimmetrikus szintézis; Ciklohexanon, Lancbdvitési stratégia,
Fotoredox katalizis

Sok estben a rovarferomonok kémiailag egyszerli szerkezetiiek, sztereoszelektiv szintézisiik
gyakran kihivasokkal teli, eldallitasukra kevés altalanos modszer 1étezik még a hasonlo vegyiiletek
esetén is. A kutatasomnak az volt a célja, hogy hosszu szénlanct kontakt feromonok aszimmetrikus
szintézis€¢hez altaldnos modszert dolgozzunk ki. A megkozelitésiink ciklohexanon épitéelemek
segitségével végrehajtandd lancbOvitési stratégidt alkalmaz, amely soran megfeleld
funkcionalizalassal kiralis informacid bevitelére is lehetdség adodik.

A javasolt iterativ reakciosor a ciklohexanon platformbol kiindulva minden iteracios ciklusban
négy szénatommal boviti a lancot. A meghatarozod reakciolépések a fotoredox katalizatorral torténd
gylriinyitds, majd az igy kapott szarmazék Norrish II reakcioval torténd alkénné alakitasa.

A kutatasom sordn a vazolt iterativ feromon szintézis startégia megvalosithatésaganak vizsgalata
volt a célom. Tovabba a természetes pulegonbdl kiindulva megfeleld, a kiralis informacié beviteléhez
szlikséges vegyiiletcsalad kialakitasa, illetve feromon példavegyiiletek szintézise.
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HERZ2-pozitiv emlétumor célzasara alkalmas biokonjugatumok fejlesztése

Kulcsszavak: HER2+ tumor, célzott tumorterdpia; peptid-hatéanyag konjugdtum, in vitro citosztazis

Napjainkban a rdkos megbetegedések okozzdk a masodik legtobb halalesetet vilagszerte a WHO
statisztikai szerint. Kiilondsen sok ember esik dldozatul a mellrdknak, rdadasul gyakran az igen
agressziv HER2-pozitiv valtozatnak. A kozép-europai régidban €s kifejezetten Magyarorszagon
pedig az esetszdmok rendkiviil magasak. [1] Az utébbi idében igy rendkiviil fontossé valtak a HER2-
pozitiv véltozat gydgyitasara iranyuld kutatasok. Az elmult években el6térbe kertiltek az irdnyitott
tumorterapias megoldasok, amelyek azon alapulnak, hogy a tumorellenes szereket egy
iranyitomolekula segitségével nagy szelektivitassal a tumorsejtekhez juttatjak. Biri-Kovacs és
munkatarsai HER2 receptort specifikusan felismerd peptidet valasztottak ki (KCCYSL-NH,) az
irodalomban leirt fag-konyvtarbol. [2] A peptid és analdgjainak szintézisével vizsgaltak a
molekulaban taldlhatdo két cisztein szerepét és sziikségességét a receptorhoz vald kotddésben.
Munk4juk soran az eldallitott szekvencidk kozil a KAAYSLGYYNPT-NH, bizonyult a
leghatasosabbnak.

Munkdm sordn a fent leirt eredményeket alapul véve szintetizaltam eddig le nem irt
peptidkonjugatumokat. Tizenkettd eldallitdsat végeztem el, melyek a fent emlitett két szekvencia
mellett a KAAYSL-NH, peptiden alapultak. A hexamer peptideket harom moédon konjugéaltam
daunomicinhez (Dau). Az elsé esetben kozvetleniil a peptidlanc végén 1€évé a-aminocsoportra
kapcsoltam aminooxiecetsavat (Aoa), amelyen keresztiil oxim-kotéssel kotottem a Dau-t. A masik
két modszerben enzimlabilis tavtartokat (GFLG vagy LRRY) épitettem a peptid N-terminalisara,
ezekre kapcsoltam az Aoa-t, majd ra a Dau-t. A dodekamer esetén vizsgaltam a szekvenciaban
talalhat6 lizin oldallancan 1év6 aminocsoport szerepét. A lizint ezért egy esetben vajsavval acileztem,
egy esetben pedig norleucinra cseréltem. Az igy eléallt harom peptidet fejenként két-két modszerrel
konjugéltam Dau-hoz. Egyik esetben kozvetleniil Aoa-n keresztiil, a mésik esetben pedig LRRY
tavtartora épitett Aoa-n keresztiil. Az eldallitott peptideket és konjugatumokat preparativ RP-HPLC-
vel tisztitottam, tomegspektrometridval és analitikai HPLC-vel azonositottam és jellemeztem. A
konjugatumok in vitro citosztatikus hatasat MTT-teszt segitségével vizsgaljuk, in vitro sejtbejutasi
képességliket pedig aramlésos citometridval és konfokélis mikroszképidval hatdrozzuk meg.

[1] Cancer Today. https://gco.iarc.who.int/today/
[2] Biri-Kovacs, B. et al. Biomolecules 10, 183 (2020)
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Fotoaktivalhato idegnovekedési faktor mimetikumok szintézise és fotokémiai vizsgalata

Kulcsszavak: fotolabilis véddcsoport, idegnovekedési faktor, bioaktiv anyagok; fotolizis

A kozponti idegrendszert érintd sériilések, betegségek vilagszerte tobb millio embert érintenek.
Kutatdcsoportunk célja, hogy ezen kondiciok kezelésére alkalmas fénystimulacion alapulo terdpias
eljarasokat dolgozzunk ki. Szervezetiinkben az idegsejtek fejlddése, tulélése szempontjabol szamos
vegyiilet jatszik meghatarozo szerepet, ezek koziil az egyik legfontosabb az idegndvekedési faktor
(NGF) fehérje. Kutatasi munkam soran célom olyan kismolekulds vegyiiletek eldallitasa volt,
melyekrdl korabban mar megmutattak, hogy képesek az NGF-hez hasonld biologiai hatast kifejteni.
Ezeken kiviil az irodalomban ismert, széles korben hasznalt fotolabilis védécsoportok szintézisét is
megvalositottam. Végiil az NGF mimetikumok és fotolabilis véddcsoportok sikeres szintézisét
kovetden, ezek kapcsolasa révén o6t 0j "cagelt" vegyiiletet llitottam eld. Annak érdekében, hogy a
késobbi kisérletek soran hatékonyan tudjuk hasznalni az eldallitott vegyiileteket, vizsgaltam azok
fotokémiai ¢és spektroszkopiai tulajdonsigait i1s. A molekuldk fotolizisére jellemzd
kvantumhatékonysag mérésére egy Uj eljarast alkalmaztam, mely soran a 4,4'-dimetilazobenzolt
hasznaltam referencia anyagként, annak fény hatdsira lejatszodd cisz-transz izomerizacios
folyamatait felhasznalva. A kapott molekulak segitségével tobb olyan biologiai kisérletet terveziink
a jovoben megvalodsitani, melyek sordn az aktiv vegyiiletek felszabaduldsanak tér- és iddébeli
szabalyozasat fény segitségével érjiik el. Ezen stratégia lehetdséget nyljthat az axonok iranyitott
novesztésére, valamint idegsériilések helyreallitasara az €16 sejtek karositasa nélkiil.
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Hipoxia aktivalt fényérzékeny védécsoportok tervezése és szintézise
Kulcsszavak: célzott hatoanyag leadas; hipoxia; fotolabilis vegyiiletek, total szintézis

A célzott hatébanyag-leadd rendszerek utjan megvalositott gyogymodok a rakos megbetegedések
esetében napjainkban is aktivan kutatott teriilet. A modszer célja, hogy eljuttathassuk a hatdanyagot
kozvetleniil a rakos sejtekhez a szervezetben gy, hogy az csak azokon fejtse ki hatasat, mikdzben
minél kevesebb mellékhatés jelentkezik.

Munkam sordn olyan feltételesen fotoaktivalhatd vegyiiletek 1étrehozasa volt a célom, amik csak
hipoxids (oxigénszegény) kornyezetben képesek aktivalodni, majd ez utan tudnak reagalni fénnyel
vald besugarzasra és elengedni a hozzajuk kapcsolt hatéanyagot. A szolid tumorok belsejében
kialakul6 hipoxias kornyezet kihasznalasa kedvezo lehetdséget nyujt, mivel egyértelmii kapcsolat all
fent a nitroreduktdz enzim taltermelése és a hipoxia mértéke kozott, igy az enzim specifikus reakcioja
soran effektiven megvalosithaté a konjugatum aktivalédasa. Ezt a modszert kombinaltam fotolabilis
(fénnyel eltavolithatd) véddcsoportok alkalmazédsaval. Az igy létrehozott, feltételesen aktivalhato
konjugatum inaktiv, a hatbanyag nem képes kifejteni tumorellenes hatasat, és ezzel parhuzamosan a
negativ mellékhatdsai sem jelentkeznek. Azonban az enzimes aktivalas utdn, a megfeleld
hullamhossza fénnyel torténd bevilagitas soran a hatdéanyag felszabadul, €s Gjra citotoxikussa valik.
Munkam soran az aktivalasi és felszabaduldsi folyamatok egyszeriibb nyomon kovetésére a
hatoanyagot fluorogén modellvegyiilettel helyettesitettem.
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Hidroxi-biszfoszfonat tipusiu vegyiiletek szintézise Pudovik-reakcioval

Kulcsszavak: foszforkémia, osteoporosis; dronsavak; egykristaly rontgen diffrakcio, in vitro
citosztdzis assay

A Dbiszfoszfonsav-szarmazékok az osteoporosis és a csontok daganatos megbetegedéseinek
gyogyszeres kezelésében igen hatasos vegyliletnek szamitanak, ezért minél hatékonyabb eldallitasuk
kulcsfontossagu feladat.

Az alfa-oxofoszfonatok és dialkil-foszfitok vagy szekunder foszfin-oxidok Pudovik-reakcidjaval
hidroxi-metilénbiszfoszfonatokat allithatunk el6, amelyekbdl hidrolizissel nyerhet6k az értékes
dronsavak. A reakci6 sordn az addukt képzodést kovetheti egy atrendez6dés, ami foszfonat-foszfat
terméket eredményez, ezért a kivant termék eldallitasa optimalast igényel.

Kutatomunkam soran alfa-oxofoszfonatokat képeztem acetil- és benzoil-klorid, trimetil- és trietil-
foszfittal torténd reagaltatasaval. Az eléallitott alapanyagokat dialkil-foszfitokkal (dimetil; dietil;
dibutil) és diarilfoszfin-oxidokkal (aril= fenil; 4-metilfenil; 3,5-dimetilfenil) tovabb reagaltattam
dietil-amin jelenlétében. Valtoztatva a hémérsékletet, reakciéid6t és molaranyokat vizsgaltam az
addukt és atrendezddott szarmazékanak képzddési ardnyat. A modszerrel tobb még az irodalomban
nem jellemzett szarmazékot allitottam el6.

Az eldallitott vegyiiletek citotoxicitasi vizsgalata négy kiilonbozo sejtvonalon folyt. (huméan emld
adenokarcinoma, prosztata kissejtes karcinoma, tiido laphamsejtes karcinoma, epidermoid karcinéma
sejtvonal). A kristalyos formaban kivalt vegyiileteket pedig egykristaly rontgendiffrakcios analizissel
vizsgaltattuk. Az ujszerli vegyiileteket teljeskoriien jellemeztiik, koziiliikk néhdny aromés egységgel
rendelkezd atrendezddott szarmazeék jelentds sejtpusztitd hatast mutatott.
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AlKil-tiantréniumsok tujszeri szintézise és tovabbalakitasaik

Kulcsszavak: anti-Markovnyikov, hidrofunkcionalizacio, tiantrén, olefinek

Az olefinek addicids reakcidl hagyomanyosan hasznos 4atalakitdsnak szamitanak heteroatomok, Uj
funkcidk beépitésekor. Szintetikus kihivast jelent azonban az addiciok szelektivitasanak kontrollja,
kiilonosen a polaris addiciokban nem kedvezményezett anti-Markovnyikov-termékek eléallitasara
alkalmas moddszerek keresése. Az ismert eljarasoknak hatranyai az alkalmazott draga dtmenetifém-
katalizatorok és az alkalmazhatd szubsztratok, illetve nukleofil reagensek sziik kore. Az egyik
alternativat a gyokos intermedieren keresztiil lejatsz6dé addiciok jelentik, azonban ezek is gyakran
nehezen hozzaférhetd fotokatalizatorokat igényelnek. E megfontoldsok alapjan komoly szintetikus
jelentéséggel bir a fém- és katalizdtormentes modszerek fejlesztése.

Nukleofil

©)
Tiantrenalas BF, Redukmo BF4 SZUbSZtItUCIO

TT® Nu

Alkil-tiantréniumsok
akar 70% termeléssel,
kromatografias tisztitas nélkiil

Munkdm sordn nem aktivalt olefinek regioszelektiv funkcionalizalasara dolgoztam ki 0 eljarast.
Ismert vegyiiletcsaladot, alkenil-tiantréniumsokat alkalmaz6 stratégidmban redukciod révén allitottam
eld korabban nehezen hozzaférhetd alkil-tiantréniumsok széles korét.

E termékek kivalo elektrofil C(sp®) szintonok, nukleofilokkal szubsztiticios reakcioba vihetéek, akar
heteroatom beépiilését, akar lanchosszabbitast eredményezve. A bruttd folyamat tehat olefinek
formalis anti-Markovnyikov addicioja.

213



HEGEDUS MARTON
Kozépiskolai hallgato

Kecskeméti Reformatus Gimnazium

Témavezetok:
Bogner Marcell Mark
mentor, BME VBK
Toth Imre
felkészito tanar, mentor, Kecskeméti Reformatus Gimnadzium

[2]katenan - Egyiitt vagy kiilon?
Kulcsszavak: fotokapcsolo, katendan; molekularis gépek;

Kutatdsi munkank a szintetikus szerves kémian beliil egy szimmetrikus fotokapcsoldval
funkcionalizalt [2]katendn rendszer szintézise és karakterizalasa. A katenanok jellemzden két vagy
tobb gytirt alaki makrociklusbol allo molekuldk, amelyek nem kémiai, hanem fizikai interlokéacioval
[2]katendnok célzott szintézisével a gylrik kozotti rotacid csokkentése kovetkeztében stabil
konformerek alakulhatnak ki, amit egy fotokapcsoléval funkcionalizalt [2]katenan rendszer esetében
lehetne kihasznalni €s iranyitott molekularis mozgést elérni. A katenant templat-alapu szintézis ut
alkalmazasaval végezziik, figyelembe véve a glikol lancok optimalis hosszat, amit szamitdakémiai
modszerekkel hatdroztunk meg. A tervezett "fotokatenan" fotoizomerizacioval strukturalis
valtozasokon mehet keresztiil, potencidlisan alkalmazhaté molekularis gépekben, elektronikakban
vagy farmakoldgidban.
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Monobenzo-pentalén kromoforok szerkezeti hangolasa fotovoltaikus alkalmazasokhoz

Kulcsszavak: antiaromas, kromoforok, singlet exciton bomlds, pentalén

A szinglet exciton bomlas egy, még ma is kevés irodalmi hatérrel rendelkezd, ,,t61téssokszorozo”
folyamat, mely napelemek hatékonysagnovelését teheti lehetdvé. Ennek soran egy szinglet gerjesztett
allapota elektron (S1) atalakul két alacsonyabb energidju triplet gerjesztett allapota (T1) elektron
keletkezik. A szinglet bomléasra alkalmas molekuldk esetén, azok gerjesztett allapotbeli
energiaszintjei [E(S1), E(T1)] kozott, fenn kell allnia az E(S1) > 2E(T1) relacionak. Az egyik
antiaromas rendszer, amely alkalmas lehet a jelenség produkalasara, kvantumkémiai szamitasok
alapjan, a monobenzo-pentalén szerkezet. A kutatds soran a monobenzo-pentalén alapvazat
kiilonboz6 tobbgylirlis aromas és heteroaromas rendszerekkel szubsztitualjuk. Az j monobenzo-
pentalének szintézisén tll, a kiilonb6z6 szubsztituensek altal kivaltott elektronikai valtozasokat UV-
Vis és 'H-NMR spektroszkopidval térképezziik fel. Tovabba UV-Vis spektrofotométer segitségével,
hémérseéklet és kiilonb6z6 hulldamhosszusagl fénnyel vald besugarzas mellett, a kiilonb6zoképpen
szubsztitualt szdrmazékok stabilitasat is vizsgaljuk. Az 'H-NMR és az UV-Vis spektrumok
Osszehasonlitd elemzése alapjan latszik, hogy a monobenzo-pentalén-vazhoz kapcsolt kiilonb6zo
aromas ¢és heteroaromas szubsztituensek nem valtoztatjdk meg jelentésen a vaz elektronikus
szerkezetét. Ezek alapjan a monobenzo-pentalén vaz tuladonsagai hangolhaték a kozvetlen
kapcsolodo szusztituensek valtoztatasaval, ugy, hogy a vaz megdrzi az eddigi kutatasok soran feltart
tulajdonsagait a szinglet exciton bomlast illetéen. A stabilitdsi mérésekbdl pedig kideriilt, hogy a
monobenzo-pentalének szubsztitualtsagi foka, illetve a szubsztituensek szerkezete befolyasolja ezen
molekulak stabilitasat. A kapott eredmények biztatoak a monobenzo-pentalén szarmazékok szinglet
exciton bomlason alapulé fotovoltaikus rendszerekben valé alkalmazasara.

215



KIS ANNA SARA
Vegyészmérnok
BSc, 7. félév

Budapesti Miiszaki ¢s Gazdasagtudomanyi
Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar
Témavezetok:
Dr. Keglevich Gyérgy
egyetemi tanar, BME VBK
Szalai Zsuzsanna
PhD hallgato, BME VBK

a-Hidroxi-alkilfoszfonatok szintézise, rezolvalasa és reakciéi

Kulcsszavak: kornyezetbarat, foszforvegyiiletek, oldoszermentes, bioaktivitas, mikrohullam

Az o-hidroxifoszfonatok jelentds bioldgia aktivitassal €s széleskorti felhasznalasi lehetOséggel
rendelkezhetnek. Mivel enzim inhibitorok, antibiotikus, virus- gomba- és rakellenes hatasuk lehet.
[1,2]

A reakciok megvaldsitasa sordn hangsulyt fektettem a zold kémia alapelveinek betartasara, és a
fenntarthatosagra. Torekedtem atomhatékony reakciok alkalmazasara, amilyen példaul a Pudovik-
reakcio is. Mikrohullimi (MW) technikét is hasznaltam a szintézisek sordn, amely nem igényel
oldoszert. Egy masik vonzd Ilehetdség a szilard fazison torténd  szintézis  volt.
Kutatomunkam soran o-hidroxi-alkilfoszfonatok ¢és a-hidroxi-alkilfoszfin-oxidok eléallitasat
valositottam meg acetaldehidbdl és acetonbol kiindulva kiilonbozé >P(O)H-reagensekkel, Pudovik-
reakcioban. A racematok esetében 3 esetben végeztem el a diasztereomer sOképzéses rezolvalast. A
szintéziseknél alkalmaztam folyadékfazisu eljarast, Al,O,/KF szilard fazisu szintézist és Na,CO,
katalizalt MW technikat is. Tovabba O-acilezési reakciokat is végzetem, illetve egy
metanszulfoniloxi-szarmazékot is allitottam eld, amelybdl biszfoszfonatot képeztem.

A szintetizalt a-hidroxifoszfonatokat egy részét citotoxicitas vizsgalatnak vetettiink ala, PANC-1
(hasnyalmirigy adenokarcindma) és U266 (mieloma multiplex) sejtvonalakon. Ezeket vizsgalatokat
egylittmiik6do partnereink végezték. A bioaktivitas vizsgalatok alapjan a vegyiiletek a rakos sejteket
kis szazalékban pusztitottak el, igy kismértékii citotoxicitast mutattak.
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Egy bisz(akridino)-koronaéter a spermin bioszintézis oligoaminjainak felismerésére
Kulcsszavak: spermin, spermidin, fluoreszcencia; kemoszenzor; koronaéter

Az oligoaminok a sejtek anyagcseréjében rendkiviil sokféle bioldgiai funkciét latnak el (pl. a Ca?*-
bearamlas, neurondlis nitrogén-monoxid-szintdz, membranpotencial és Na*, K™-ATPaz aktivitas
szabalyozasa a szinaptoszomakban stb.). Emellett élettartam-ndveld anyagokként is mitkddnek,
valamint meghatarozo szerepet jatszanak az autofagiaban, a sejtndvekedésben, a proliferacioban és a
sejthalalban, mig szabalyozasi folyamataik kulcsfontossaguak szamos rakos megbetegedés esetében.
Ennek ellenéremiikodési mechanizmusuk megértése még csak most kezdddott el. A bioszenzoros
modszerek mellett csak néhany egyszeri, kismolekulds teszt all rendelkezésre az oligoaminok
szelektiv, de reverzibilis nyomon kovetésére vagy fluoreszcens jelolésére. Ezen megfontolasok
alapjan allitottunk eld egy 1 bisz(akridino)-koronaétert, mint biogén oligoaminok vizsgalatira
alkalmazhatd szenzormolekuldt. A szenzormolekula szelektiven képes megkiilonbdztetni az
oligoaminokat az alifds mono- és diamin analogonoktol, mikdzben reverzibilis 1:2 sztdchiometriaja
(gazdamolekula-oligoamin) komplexképzédést mutat, melyet fluoreszcencia intenzitasndvekedés
kisér. A szenzormolekula oligoamin-felismerd tulajdonsdgainak vizsgalata céljabol szamitogépes
szimuléacion alapuld molekularis dokkolést és titralasi kisérleteken alapul6 regresszidos modszereket
alkalmaztunk. Az 1) fluoreszcens szenzormolekula relevans potencidlt hordoz az
oligoaminrendszerek molekularis szintli vizsgalata terén (sejtfelvétel, transzport, rakos folyamatok
elérehaladésa stb.), igy szdmos alkalmazas kidolgozéaséhoz jarulhat hozza a késébbiekben.
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Tiantréniumsok oxidativ aktivalasa és reaktivitasuk vizsgalata

Kulcsszavak: olefinek; tiantrén; aktivalas, C-H funkcionalizdcio

Mind az olefinek, mind az aromaés vegytiletek regio- és kemoszelektiv C-H funkcionalizaci6i komoly
szintetikus jelentdséggel birnak. Egy hatékony és jol kiterjeszthetd modszer a tiantrenalas, amellyel
szamos kiilonb6z6 elektrofil szinton allithatd el6 nem aktivalt kiindulasi anyagokbol.
Munkém soran sikeresen kidolgoztam ¢€s optimalizaltam az eddig ismeretlen oxidativ mdédon aktivalt
alkenil-, alkil- és aril-tiantréniumsok altalanos szintézisét. Ezaltal az umpolung C-H aktivalasra
alkalmas tiantréniumsokbdl S-oxidacié utjan még elektronhidnyosabb szintonok allithatéak eld. A
megnovekedett aktivitds kovetkeztében enyhébb koriilmények és kevésbé reaktiv reakciopartnerek
mellett is megvaldsithatdak ismert tipusu atalakitasok. Az 1j eljards enyhe koriilmények és konnyen
hozzaférhetd reagensek segitségével altalanosan alkalmazhaté modszer, amely jelentdsen kiilonb6zd
elektronikus tulajdonsagli szubsztratokat toleralt. Az eldallitott aktivalt alkenil-tiantréniumsot
megkiséreltem a kinetikailag kedvezett Z-allilezésben felhaszndlni, azonban az aktivalasi modszer
olyan mértékii novekedést okozott a reaktivitdsban, amely mar nem tette lehetévé a reakcio
sztereoszelektivitasanak kontrolljat alacsony hdmérsékleten sem.

2 &, o
BF ® 4
T Oxone A NTTOO
! ~ > :I \‘:
MeCN, 60 °C
. J
ismert alkenil-, alkil-, aktivalt tiantrénium-S, S-
aril-tiantrénium soék dioxid szarmazékok

Sikeresen végeztem oxidativ aktivalast a korabban altalunk leirt alkil-tiantréniumsokon is, igy
elektrofil karakteriiket tovabb ndvelve eddig nem alkalmazhaté gyengébb nukleofilok altal is jol
funkcionalizadlhatova valtak. Aril-tiantréniumsok esetében az aktivalasi modszerrel szintén
megnodvekedett reaktivitast tapasztaltam, azonban az egyarant felgyorsult mellékreakciok miatt nem
volt elérhetd magasabb kitermelés keresztkapcsolasi vagy fotokatalizalt reakciokban.
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Carbonylation reactions of aryl-dihalides with mixed nucleophiles

Kulcsszavak: homogén katalizis, karbonilezés; palladium

Transition metal catalyzed reactions display notable functional group tolerance and selectivity,
allowing for the construction of complex molecules from their building blocks. Through the use of
palladium catalyzed amino-, alkoxycarbonylation, and coupling of phenylene dihalides with
bifuncotional nucleophiles, we attempted to develop methods for the selective synthesis of 7 and 8
membered rings, namely dibenzoxazepinones and . The one-pot reactions conducted under carbon
monoxide atmosphere resulted in the formation of various unexpected products, such as phthalimides
and benzoxazole derivatives, however with optimization of reaction conditions the target compounds
were formed with good to excellent conversion and selectivity.

O R
N S R
H N
X4 R,N Pd/L, CO D
©: * base > O /@
X, HO & o

dibenzoxazocinone dibenzoxazepinone

X, Xo=1,1;1,Br
R =H, Me
L = Xantphos, DPPP
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1-C-Szubsztitualt-2-jodglikal szarmazékok Sonogashira kapcsolasi reakciéinak optimalizalasa
Kulcsszavak: Sonogashira kapcsolds, keresztkapcsolas, katalizis, optimalizalas, jodglikalok

A szénhidratok fontos szerepet jatszanak az €16 szervezetben lejatsz6do biologiai folyamatokban [1],
azonban a természetes szénhidrat szarmazékokban talalhaté O-glikozidos kotés kémiai ¢és
enzimatikus hasitassal szemben kevéssé ellenalld. fgy olyan uj modszerek fejlesztése sziikséges,
amelyekkel nagyobb stabilitidsu, de szerkezetben és bioldgiai hatasban a természetes szénhidratokat
utanzo, ugynevezett glikomimetikumok eldallitasara nyilik lehetdségiink [2].
Az elagaz6 szénlancu szénhidratok az utdbbi években kiilonos figyelmet kaptak, mivel széles korben
megtalalhatéak a természetben, €s szamos antibiotikum, makrolid vagy bakterialis poliszacharid
épitdegységeként is szolgalhatnak. Koziilik kiemelendék a C-2 helyzetben elagazast tartalmazo
szarmazékok, amelyek a sejtfelszini reakciok szempontjabdl is értékes 2-N-acetil-aminocukrok
glikomimetikumai, valamint lipidek  bioszintézisének inhibitorai is  lehetnek  [3].
Kutatomunkank soran a C-1 szénatomon metoxikarbonil csoportot tartalmazé per-O-acetilezett 2-
jodgalaktal és fenilacetilén Sonogashira keresztkapcsolasi reakcidjanak a vizsgéalatdval és
optimalizalasaval foglalkoztunk. Tanulmanyoztuk a kapcsolds soran alkalmazott palladium forras,
réz forras, ligandum, bazis és az oldoszer hatésat a reakcio lefutasara. Ezt kovetden az optimalizalt
koriilmények alkalmazasaval kisérletet tettlink a reakcio kiterjesztésére is. Végrehajtottuk a
karbonilativ Sonogashira reakciot, illetve egy cukor-acetilén szarmazékkal is elvégeztiik a kapcsolasi
reakciot.

[1] Gabius, H. J., Ed. The Sugar Code - Fundamentals of Glycosciences; Wiley-VCH: Weinheim,
2009.

[2] Wong, C-H. Acc. Chem. Res. 1999, 32, 376.

[3] Yin, J.; Linker, T. Org. Biomol. Chem. 2012, 10, 2351.
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N-B-OH egységet tartalmazo fluoreszcens policiklusos azaborin kromoforok eléallitasa és
spektroszkopiai vizsgalata

Kulcsszavak: bortartalmii heterociklusok; GFP-kromofér analégok; Zn®*-szenzor; fluoreszcencia

Napjainkban az analitok érzékelésére €s nyomon kdvetésére szolgald fluoreszcens vegyiiletek nagy
érzékenységiik, alacsony koltségiik és kis miliszerezettségi igényiik miatt nagy érdeklddést keltenek a
kémia, a biologia €s a kdrnyezettudomany szamara. Mivel a fluoreszcens mikroszkopia a biologia és
a gyogyszerkutatas egyik legfontosabb eszkozévé valt, ezért egyre nagyobb az igény a fényesebb és
hatékonyabb fluoreszcens festékek irant. (1) Az utdbbi években a bortartalmu heterociklusos
vegyiiletek irant egyre nagyobb érdeklédés mutatkozik. A boratom kiilonlegessége abbdl adodik,
hogy a tobbi heteroatomtol eltérden rendelkezik egy lires p-palyaval. Ez a tulajdonsag jelentdsen
megvaltoztatja a boratomot tartalmaz6 vegyiiletek kémiai sajatsagat, igy a bortartalmi heterociklusok
sz¢les skaldjara szamos alkalmazast fejlesztettek mar ki a gyogyszerkémia, az anyagtudomanyok, a
katalizis, valamint az optoelektronika teriiletén. Napjainkban az ilyen tipusu vegyiiletek iranti
érdeklddés a molekula fluoreszcens tulajdonsagéhoz, illetve a fluoreszcencia hangolasanak
lehetdségeihez kapcsolddik. Az olyan kémiai tulajdonsagok, mint a spektralis jellemzdk hangoldsa
¢s a biologiai hozzaférhetség miatt jelentds erdfeszitéseket forditottak uj aromas, B—N-tartalmu
heterociklusos molekuladk szintézisére. (3) Kutatdmunkdm soran olyan, mikroszkopiara alkalmazhatd
vegyliletek fejlesztését tliztem ki célul, melyek jelentds Stokes-eltolodadssal rendelkeznek, valamint
fényességiik is magas. Ezt olyan policiklusos azaborin vegyiiletek eldallitdsa révén oldottam meg,
amelyek a z6ld fluoreszcens protein (GFP, green fluorescent protein) kromoforjanak konformécidsan
rogzitett analdgjai. Jelen munkdban a szintézisen til bemutatom a vegyliletek részletes
spektroszkopiai elemzését is, tovabba demonstralom biologiai felhasznalhatésagukat fluoreszcens
szenzorok eldallitasa altal.

(1) Wang, H., Wang, D., Wang, Q., Li, X., Schalley, C. A. Org. Biomol. Chem. 2010, 8 (5), 1017-
1026.
(3) Rasheed, R. T. Asian J. Chem. 2015, 27 (11), 4037-4039.
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3,3-Diszubsztitualt oxindolok eldallitiasa és a termékek felhasznalhatéosaganak vizsgalata

Kulcsszavak: mikrohullam; oxindol; xantén; szintézis; zoldkéemia

Az oxindolalapi vegyliletek igéretes bioaktiv tulajdonsagaik miatt mara mar szamos
gyogyszerkutatasi téma fokuszpontjaban allnak. Kutatomunkam soran célul tliztiik ki a 3,3-diaril- és
a 3,3-spirooxindolok savkatalizalt eldéallitasat. Az irodalomban ismert eljarast kornyezetbarat
szempontokat figyelembe véve kivantuk javitani, igy a reakcidkat mikrohulldmt (MW) besugarzas
hatasara, egy ,zo0ld”, kornyezetbarat olddszerben terveztiik megvaldsitani. Eldszor a reakcid
optimalizalast végeztiik el izatin és p-krezol modellreakciojan keresztiil, mely soran tobb paraméter
(hokozlési mod, hoémérséklet, reakcididd, oldoszer, katalizator) hatdsat is vizsgaltuk. Az
optimalizalas soran a hémérséklet és a reakcioid6 valtoztatasaval a reakciot a 3,3-diariloxindolok
szelektiv képzddése felé kivantuk eltolni, tovabba célunk volt a 3,3-spirooxindolok képzddését is
maximalizalni.

A téma masodik felében az optimalizalt koriilményeket kiterjesztettiik tovabbi izatinok (5-fluor-, 5-
brom-, 6-klor-, 7-trifluormetil-, illetve N-metilizatin) és fenolszarmazékok (p-krezol, fenol és
hidrokinon) reakcidjara. A kisérleteket tomegspektrométerrel kapcsolt kromatografids modszerrel
(HLPC-MS) kovettiik, a termékeket oszlopkromatografias modszerrel tisztitottuk, szerkezetiiket 1H
¢s 13C NMR spektroszkopias mérésekkel igazoltuk. A termékek felhasznalhatosagat modellreakcion
keresztiil azido-B-ciklodextrinnel torténd konjugélas soran vizsgaltuk.
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Karboranil-szilolok fotofizikai tulajdonsagainak vizsgalata — két AIE-aktiv csoport egy
csardaban?
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A szilolok® és a karboran vegyiiletek® értékes tulajdonsaga, hogy oldatban fluoreszkélnak, de ami még
kiilonlegesebbé — és alkalmazas szempontjabol érdekesebbé — teszi Oket, hogy AIE-jelenséget
(aggregacid-indukalt emisszid) mutatnak, azaz aggregalt allapotban nagyobb kvantumhatasfokkal
rendelkeznek. Az AIE jelenségének felismerése j utakat nyitott meg optoelektronikai alkalmazas
szempontjabol, hiszen olyan vegyiiletcsaladok keriiltek a tudomanyos érdeklédés kozéppontjaba,
amelyekrdl kordbban elkonyvelték, hogy fotofizikai szempontbdl nem szdmitanak kiilonlegesnek.
Kiilonféle szubsztitualt és polimerizalt szilolokat mar alkalmaznak optoelektronikai késziilékekben
(pl. OLED-ekben).?

Mindezek miatt a két vegyiiletcsoport Osszekapcsolasaval kapott karboranil-szilolok ilyen jellegii
fotofizikai tulajdonsagainak vizsgalata nagy potenciallal bir. Karboranil-szilolokat elsé izben a BME
Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszékén miikodé Modern Szervetlen Anyagok Kutatocsoport
allitott el6. TDK-munkdam soran feltérképeztem a korabban a kutatocsoportom 4altal sikeresen
szintetizalt karboranil-szilolok optikai tulajdonségait, és Osszefiiggéseket vontam a molekuldk
szerkezete és fluoreszcenciaja kozott. Tovabba kutatomunkam részeként sikeresen eldallitottam két
1) karboranil-szilol vegyiiletet, amelyek kvantumhatdsfokat meghatdroztam oldott és aggregalt
allapotban. A kiindulasi vegyiiletként alkalmazott halogénezett szilolok hidrolizisre hajlamosak, ezért
munkdm sordn standard Schlenk-technikat alkalmaztam, szaritott nitrogén, illetve argon
atmoszféraban dolgoztam. A termékek szerkezetének azonositdséhoz NMR-spektroszkopiai
méréseket, IR-spektroszkopiat és egykristaly-rontgendiffrakcios méréseket alkalmaztam. A reakciok
mélyebb megértésére, a mechanizmusok feltérképezésére kvantumkémiai szamitasokat végeztem.

[1] Uchida, M. et al.; Chemistry of Materials, 2001, 13, 2680—2683.
[2] Kokado, K.; Chujo, Y; Macromolecules, 2009, 42, 1418-1420.
[3] Cai, Y.; Qin, A.; Tang, B. Z; Journal of Materials Chemistry C, 2017, 5, 7375-7389.
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Erds vagy gyenge, egyaltalan létezik? Heterobimetallikus kolcsonhatas vizsgalata k3-
bisz(donor)ferrocén-atmenetifém komplexekben
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A fém centrumok kozt kialakuld kotések, valamint egyéb, nem konvencionalis kdlcsonhatasok
kiemelt helyet foglalnak el a modern elméleti kémiai kutatdsokban. Elméleti jelentdségiikon tul az
elmult évtizedekben a molekularis fém-fém kotések sajatos tulajdonsagait a gyakorlatban is sikertilt
felhaszndlni. Az egyes fém centrumok kozott 1étrejovo un. kooperativ effektusok lehetévé teszik,
hogy olyan vegyiileteket allitsunk eld, amelyek nagyobb katalitikus aktivitdssal rendelkeznek. A
ferrocén egységet tartalmazd katalizitorokat napjainkban széleskoriien alkalmazzék, azonban e
vegyliletek esetében a bimetallikus kooperacio szerepe még nem vizsgalt. Ennek oka a komplexekben
létrejovoé heterobimetallikus kolcsonhatds pontos karakterizalasanak hidnya. Emellett nincs
konszenzus azt illet6en, hogy az e vegyiiletcsaladban jelenlévé fém-fém kolcsonhatas direkt dativ
kotés, valamilyen indirekt dativ kolcsonhatas. A fém-fém kooperacid lehetdsége nem vizsgalhato a
heterobimetallikus kdlcsonhatas preciz ismerete nélkiil.

Emiatt kutatadsom soran szubsztitualt ferrocén szarmazékok atmeneti fémekkel alkotott komplexeiben
jelenlévd heterobimetallikus koélcsonhatas természetét, és erdsségét vizsgaltam DFT moddszerek
segitségével. Munkam sordn tobb elméleti szintet is megvizsgaltam és megallapitottam, hogy a
TPSSh funkciondl a leginkdbb alkalmas a kisérleti geometria reprodukalasara. A def2-TZVP
baziskészlettel a fématomokon vett pszeudopotencialokkal a fém centrumokat érintd relativisztikus
effektusokat figyelembe vehetok. A QTAIM mennyiségek, az atomi mezdkben vett toltések, valamint
a fém-fém kotéshossz kozti korrelacioval megallapitottam, hogy a palladium komplexekben 1év6 Fe-
M kolcsonhatas kovalens karaktere nagyobb, mint a nikkel analogoké. A forrasfiiggvény
vizsgalataval javaslatot tettem a kdlcsonhatds indirekt természete mellett. A szubsztituens hatasok
vizsgalatara szamos modell vegyiiletet tanulmanyoztam, amelyekre NBO szamitasokat, potencialis
energia (hiper)feliilet szkeneket (PES-szken) végeztem, valamint ligandumcsere reakciokkal LNO-
CCSD(T)/def2-QZVP/I TPSSh/def2-TZVP szamitasokkal is vizsgalva javaslatot tettem a
kolcsonhatés erdsségét illetden. A szamitasok eredménye konzisztens a kdlcsonhatés részleges dativ
karaktere mellett. Elektronszivd, gyenge donor ligandumok megnévelik a kdlcsonhatas kovalens
jellegét, ezaltal az elektronstirliséget a kotéskritikus pontban, mig elektronkiild6 j6 donor ligandumok
esetében ellenkezd trendet tapasztalunk.
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Fém-szulfiddal médositott grafitszerii szén-nitrid fotokatalizatorok eléallitasa és vizsgalata
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Napjainkban egy igen komoly probléma a kornyezetszennyezés, kiilonosen a légkorben és a
természetes vizeinkben talalhaté szennyezdanyagok mennyisége, illetve a temérdek ipari
melléktermék ¢és hulladék felhalmozddasa. A szennyezOk artalmatlanitdsanak egy kdrnyezetbarat
megoldésa a heterogén fotokatalitikus lebontas, amely ugyanakkor megoldast nyujthat arra is, hogy
mialatt szennyezdanyagokat oxidalunk a napfény energidjanak felhasznalasaval, pairhuzamosan a viz
redukcidjaval hidrogént 4allitsunk eld, amibdl CO, kibocsajtas nélkiil termelhetiink energiat.

Jelentds hidrogénfejlesztd hatékonysag érhetd el, ha viz helyett H,S-t, vagy annak lugos oldatat
bontjuk. Emellett a H,S felhasznalasaval egy igen toxikus ipari hulladék mennyiségét tudjuk
csOkkenteni, ami foként a kdolaj finomitasa, illetve a foldgaz tisztitdsa soran szabadul fel
melléktermékként.

Munkam soran grafitszerli szén-nitrid katalizatorok eldallitdsaval foglalkoztam, amelyeket
kiilonbozé modszerekkel fém-szulfidokkal (CdS-ZnS) és/vagy Ni(OH),-dal mddositottam. Az
eloallitott katalizatorokat egyrészt fotokatalitikus hidrogénfejlesztésre hasznaltam fel, masrészt pedig
szennyezbanyagok lebontasara. Utobbi nyomon kovetésére atfolyds rendszerben real-time UV-
elnyelési szinkép mérést alkalmaztam, amellyel néhany perces id6kozonként akar 24 6ras nyomon
kovetés is lehetségesnek bizonyult.
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2-formilpiridin-guanilhidrazon-szarmazékok és fémkomplexeik oldategyensiilyi és redox
tulajdonsagai: a morfolin és piperazin szubsztituciok hatasa
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Szamos tioszemikarbazon-szarmazékot és azok fémkomplexeit mar széles korben tanulméanyoztak
antimikrobialis, virusellenes €s daganatellenes hatasuk miatt. Mind a koordinal6 donorkészlet, mind
a szubsztituensek erdsen befolyasoljak a fémkomplexek stabilitdsat és farmakologiai hatasat. Az
aminoguanidinbdl szadrmazd guanilhidrazon-tipusu Schiff-bazisokat is széles korben vizsgéljak
szerkezeti sokoldalusaguk miatt. A haromfogu 2-formilpiridin-guanilhidrazonok az a-N-piridil
tioszemikarbazonok analdgjainak tekinthetdk, ahol a tioamid egységet a guanidincsoport helyettesiti.
A tioszemikarbazonokkal szemben, azonban ilyen (N,N,N) donorkészletet tartalmazo szarmazékok
oldategyenstlyi vizsgalata a szakirodalomban meglehetdsen hianyos.

Tudomanyos diakkori munkam soran kiilonboz6 2-formilpiridin-guanilhidrazon Schiff-bazis-
szarmazékokat, valamint réz(Il)- és vas(II/Il)komplexeiket vizsgaltuk. A tioamid iminocsoporttal
(C=S—C=NH) t6rténd helyettesitése mellett vizsgaltuk amin, morfolin, és piperazin szubsztituensek
hatasat is a ligandumok proton disszocidcios allandodira és a képz6dd komplexek stabilitasi
szorzataira. Oldategyensulyi €s redoxi tulajdonsagaik jellemzése céljabol pH-potenciometrias, UV-
lathato spektrofotometrids, ciklikus voltammetrids és spektroelektrokémiai méréseket végeztiink.
Tovabba a réz(Il)komplexek fiziologids redukaloszerekkel vald kozvetlen reakciojat UV-lathato
spektrofotometrias modszerrel kovettiik.

Megallapitottuk, hogy a fiziolo6gids pH-n semleges analdg tioszemikarbazonokkal szemben ezek a
ligandumok talnyomorészt pozitiv toltésiiek, €s a szamolt képzdodési allandoik alapjan mind a réz(1I)-
, mind a vas(II/IlT)ionokkal kisebb stabilitdsu komplexeket képeznek. A kelatképzd helyzetben 1évo
morfolin- és piperazin-nitrogénekkel 1étrejovo négyfogu koordinacié sem ndvelte meg szamottevéen
a komplexek stabilitasat. A vizsgalt human rakos sejtekkel szemben (Colo205, Colo320, MCF7) sem
a ligandumok, sem a rézkomplexeik nem bizonyultak citotoxikusnak. Osszefoglalva, a tioamid-kén
iminocsoportra torténd cseréje kisebb stabilitdsu fémkomplexeket és gyengébb rakellenes hatasu
vegylileteket eredményezett.
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Az OPDMA ligandum eloallitasa és koordinacios kémiai vizsgalata
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A Magneses Rezonancias Képalkotas (MRI) kontrasztanyagainak kutatdsaban a Nefrogén Szisztémas
Fibrézis (NSF) megjelenése, nagy fellendiilést hozott. Két irdnyban indult meg a kutatés, egyrészt
stabilabb Gd(l11)-komplexek eléallitasa felé a ligandumok szerkezetének merevitésén keresztiil,
masrészt biokompatibilis, azaz a szervezet szamara jobban toleralhaté paramagneses fémiont (pl.
Mn(II), Fe(Il) és Fe(Ill)) tartalmazd komplexek fejlesztése felé. A Gd(III) komplexek esetében
elvaras, hogy szamos kovetelménynek megfeleljenek a Gd(III) toxicitdsa miatt. Eppen ezért a
Gd(l11)-komplexeknek elegendéen nagy stabilitassal és inertséggel, valamint egyéb mas feltételek
mellett jo relaxivitassal is kell rendelkezniiik. A stabilabb szerkezetli ligandumok fejlesztése
elsdsorban a mar bevalt Gd(Ill)-iont megkotd ligandumok moddositasaval torténik. Csupasz és
munkatdrsai igy allitottdk elé az O-piklén alapvaza, két acetdt csoportot tartalmazé OPC2A
lignadumot, amely Mn(l1)-komplexének fiziko-kémiai sajatsagai akar in vivo alkalmazast is lehetévé
tenné€k. [1] Tulajdonképpen ennek a munkénak a folytatdsaként allitottuk eld kutatdcsoportunkban az
OPMMA ligandumot, amely két acetatcsoport helyett, egy malonatcsoportot tartalmaz. Ez az v,
kellden merev O-piklén szarmazék kivaldo volt a Mn(ll)-ion komplexalasaira. Az OPMMA
tovabbfejlesztésével, olyan O-piklén alapvazi makrociklust allitottam el6 (OPDMA), amely mar két
malonatcsoportot tartalmaz, ezaltal lehetévé téve Gd(II)-komplexének koordinaciés kémiai
vizsgalatat. Munkam sordn tanulmanyoztam a [Gd(OPDMA)]-komplex egyensulyi, kinetikai és
relaxacios tulajdonsagait, valamint DFT szamitdsokat is végeztem a szerkezetének jellemzésére.

[1] Tibor Csupasz et al., Molecules, 2022, 27, 371

228



OLASZ MARK
Vegyész
MSc, 2. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeto:
Dr. Schuszter Gabor
adjunktus, SZTE TTIK

Reakciok sztochiometriajanak meghatarozasa Job-médszerével: csapadékreakciok

Kulcsszavak: csapadékképzddés, oktatas, digitalis képfeldolgozas; kemcséreakcio

A reakciok sztochiometridjanak meghatarozasa mind elméleti, mind gyakorlati szempontbdl fontos,
igy egyetemi hallgatéi laboratoriumok alkalméaval is tananyag. A gyakorlaton &ltalaban
komplexképzd reakciok sztochiometridja keriil meghatarozasra spektrofotometrias mérésekkel €s a
Job-moédszer alkalmazasaval. Ezen moddszert egy 0j megkozelitésbol csapadékképzd reakciokra
alkalmazzuk. A sztochiometriai ardny meghatdrozasara egyrészt egy egyszerli analdég modszert
(mérés vonalzdval), masrészt digitalis képelemzést alkalmazunk. A modszer 1ényege, hogy a
kémcsokisérletek soran kapott csapadékoszlop-magassagot mérjiik, és meghatarozzuk a reakcid
sztochiometridjat az oszlopmagassag—oldatosszetétel fliggvény alapjan.
Az éltalunk kidolgozott mddszernek kiilonboz6 sztdchiometriai aranyok esetén is alkalmazhatonak
kell lennie, hogy a gyakorlaton tobb kiilonb6z6 ismeretlen is kiadhato legyen. Minden esetben fontos
a kisérleti paraméterek optimalizalasa és a reprodukalhatosag biztositasa. Az oldatkoncentracidk
valtoztatasaval elérhetd a megfelel6 mennyiségli csapadék képzddése, hattérelektrolit hozzaadéasaval
pedig az ionerdsség allithatd és a koagulacido gyorsithatdo. A reprodukélhatdsdg biztositasadhoz
sziikséges hattér-informacioként, a kisérletek soran keletkezett csapadékokbol mintat véve,
vizsgalatokat végeztiink pasztdzod elektronmikroszkdppal, valamint rontgendiffrakcids mérés
segitségével is. A mérések altal megbizonyosodtunk a csapadék Osszetételérdl és az ugyanazon
kisérletben keletkezett csapadékok azonossagarol. A gyakorlatot 20 elsOéves vegyész ¢és
vegyészmérnok hallgato sikeresen elvégezte, ezzel is alatdmasztva a kisérletek reprodukalhatdsagat
¢s alkalmassagat egy hallgatéi laboratérium keretein beliil. A javasolt laboratériumi gyakorlatot
sikeresen publikaltuk egy oktatasi folyoiratba.
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Antioxidans tulajdonsagu réz(II)-komplexek eléallitasa és vizsgalata
Kulcsszavak: komplex; réz; SOD aktivitds, kromén, oldategyensuly

A szuperoxid-dizmutaz enzim a bioldgiai rendszerekben képz6dé szuperoxid gyokanion elbontasaért
stressz allapotat idézi eld. Mivel a szuperoxid-dizmutdz enzim terapias alkalmazasa nem lehetséges
annak kis szérum stabilitdsa miatt, el6térbe keriilnek az olyan, kis molekulatomegii antioxidansok,
amelyek képesek a szuperoxid anion koncentracigjat megfelelé szintre csokkenteni.
Munkédm sordan 1j, potencialisan antioxidans tulajdonsagti kromén-3-karbonsavval konjugalt
ligandumot (CroHis) allitottam el6, valamint réz(II)ionokkal alkotott komplexképzddési reakciojat
vizsgaltam. Az igy nyert fiziko-kémiai paramétereket és a komplex antioxidans tulajdonsagat
hasonlitottam 0Ossze a réz(Il)/kromén-3-karbonsav modellrendszerrel. A réz(Il)/CroHis rendszer

esetében fiziologias pH-tartomanyban a Cu,L,H_, dsszetételli komplex az uralkodd részecske és a

fémion koordinaciés szférajaban (O,0O,N, ,N) donorcsoportok vannak. A komplex ESR

cres

Im?

egymas alatt és felett helyezkednek el, valamint a két fémion a sikban kis mértékben eltolodik
egymashoz képest. Ezen eredményeket a rontgenkrisztallografidval meghatarozott szerkezet is
igazolta. A SOD aktivitas vizsgalatok Cu(Il)/kromén-3-karbonsav 1:2, valamint a Cu(ll)/CroHis 1:1
aranyu rendszer esetén a xantin/xantin-oxidaz/NBT modellrendszer segitségével valosultak meg.
Eredményeinkbdl megéllapitottuk, hogy mindkét réz(Il)-komplex kiemelkedden nagy SOD
aktivitassal bir, amely elsddlegesen a réz(Il) és kromén alegység kozotti kolesdonhatasbol szarmazik.
Ugyanakkor fontos kiemelni, hogy a CroHis alkalmasabb jelolt lehet bioldgiai vizsgalatokra,
melynek oka a hisztidin imidazol-nitrogénjének a koordinacidja, amely noveli a réz(Il)-komplex
termodinamikai stabilitasat.
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Rakellenes hatasu pirazolcsoportot tartalmazo (tio)szemikarbazonok és réz(I)komplexeik
oldategyensulyi jellemzése

Kulcsszavak: UV-Vis spektrofotometria; stabilitasi allando, redoxi reakcio; citotoxicitds

Szamos rakellenes hatdst mutatd fémkomplexet allitottak el6 az évek soran, azonban a fellépd
mellékhatasok €s a rezisztencia ujabb ¢és hatékonyabb vegyiiletek fejlesztésére adott okot. Korabbi
vizsgalatok eredményei alapjan a tioszemikarbazon (TSK) és szemikarbazon (SK) vegyiiletcsalad
igéretesnek mutatkozott a daganatos sejtekkel valo kiizdelemben. Az a-N-pridil-TSK-ok koziil a
triapin mar fazis I1I vizsgalat alatt all [ 1]. Korabban torténtek vizsgalatok pirazolcsoportot tartalmazd
TSK-okkal és egy SK-nal, valamint azok réz(Il)komplexeivel, mely mérések eredményei alapjan
hatasosnak bizonyultak rakos sejtek ellen [2]. A TDK munkam soran olyan pirazolcsoportot
tartalmazo (tio)szemikarbazonokat vizsgaltunk, melyek nemcsak koordinacios modjukban, hanem
szubsztituenseikben is kiilonboznek. Az N-terminalis aminocsoporton NH, vagy NHCH,, a
pirazolgylriin pedig furan vagy tiofén csoport talalhat6. Munkank soran kivancsiak voltunk, hogy
ezen szerkezeti kiilonbségek hogyan hatnak a ligandumok proton disszocidcids folyamataira, a
réz(Il)komplexek stabilitasara, illetve a rakellenes hatdsukra. Vizsgaltuk a ligandumok lipofilitasat és
UV-lathatd  spektrofotometrids  titraldsok  segitségével meghataroztuk a  ligandumok
deprotondlodasara ¢és réz(Il)ionokkal valé komplexképzésre vonatkozo egyenstlyi allandokat, és a
komplexek redoxi tulajdonsagaikat is tanulmanyoztuk. Az eredmények alapjan megallapitottuk, hogy
a vegyliletek fiziologids pH-n semleges formdban vannak jelen, ami hozzdjarul a korlatozott
vizoldhatésdgukhoz. A ligandumok a réz(Il)ionnal mono- és biszkomplexeket képeznek, utobbi az
uralkodo részecske pH = 7,4-n. Tovabba megallapithato, hogy a TSK — SK ligandumparok koziil a
TSK-ok rendelkeznek erdsebb rakellenes hatassal, illetve a réz(Il)ionok jelenléte novelte a
citotoxicitasukat.

[1] C. A. Leath, W. Deng, L. K. Mell, D. L. Richardson, J. L. Walker, L. L. Holman, J. S. Lea, S. R.
Amarnath, L. J. Santos-Reyes, R. C. Arend, J. Mayadev, N. Jegadeesh, P. Disilvestro, H. S. Chon,
S. A. Ghamande, A. M Quick, J. P. Chino, H. Mackay, C. Aghajanian, B. J. Monk, J. Clin. Oncol.
41 (2023) 5502.

[2] O. Dométor, M. A. Kiss, G. T. Gal, N. V. May, G. Spengler, M. Nové, A. C. Gagparovié, E.
Frank, E. A. Enyedy, J. Inorg. Biochem. 202 (2020) 110883.
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Szalan tipusu vegyiiletek atmenetifémionokkal valo kélcsonhatasa

Kulcsszavak: Komplexképzddés, fémionmegkoté-képesség; fémionkatalizalt oxidacio; peptid,
human prion protein

Munkédm soran szalan tipusu vegyiiletek komplexképzd tulajdonsagait, valamint a peptidek
fémionkatalizalt oxidacidjaval szembeni véddhatdsat tanulméanyoztuk. Vizsgaltuk a szerkezet és a
fémkomplexek stabilitdsa kozotti Osszefiiggést; hogy a donoratomok kozotti hid ndvekvd mérete
hogyan befolydsolja a fémionmegkotd-képességet €s a peptidek fémionkatalizalt oxidacidjaval
szembeni védelmét. Vizsgalatainkhoz pH-potenciometriat, UV-Vis spektrofotometriat, HPLC
technikat alkalmaztunk. Vizsgalataink soran megallapitottuk, hogy a donoratomok ko6zotti hid
novekvo mérete jellemzoen noveli ligandumok bazicitasat, azonban ez nem jar a fémionmegkotd-
képesség novekedésével. Egyik vizsgalt atmenetifémion (Cu(II), Ni(II) és Zn(II)) esetén sem kedvez
ez a tényez6 a fémionmegkotésnek, de a Cu(Il)-ionok esetén lehetdvé teszi, hogy egyetlen
ligandumhoz tobb fémion is koordinalddjon, illetve hogy dimer szerkezeti komplexek alakuljanak
Ki.

A vegyiiletek védéhatasat a peptidek oxidaciojaval szemben egy human prion protein fragmens
(HUPrP(103-112)) esetén a Cu(Il)/H202 rendszerrel tanulmanyoztuk. A vizsgalt ligandumok
visszaszoritottak a peptid fémionkatalizalt oxidaciojat. Ez a hatds azonban alulmaradt a
kutatocsoportunkban korabban vizsgalt hasonld koordinacidos modi szalan vegyiiletekkel szemben.
Ez alapjan az allapithatd meg, hogy a védOhatds sokkal hatékonyabb, hogyha a Cu(Il)-ion
koordinacids szféraja telitett, ami a donoratomok kozotti rovidebb 0sszekotd hidak esetén valosulhat
meg.
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Aldehidek Fe-katalizalt H2O2-oxidacios reakciodi
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Az enzimek a természetben biokatalizatorokként funkcionalnak, a biokémiai folyamatokat
szelektiven és hatékonyan viszik véghez. Nagy eldrelépést eredményezne a vildgunk fejlédésében az
olyan enzim alapil katalizatorok eldallitasa, amelyeket szdmos ipari vagy gydgyszerkémiai
folyamatban fel tudnank haszndlni. Az enzimek vizsgalata azonban nehéz feladat, izoldlasuk és
kezelésiik koriilményes. Erre a problémara egy megoldas a szintetikus enzim modellek eldallitasa és
vizsgalata. Kutatdsom soran nem-hem oxidoreduktazok vizsgalataval foglalkozom, amelyek
dioxigént hasznalnak fel arra, hogy a szubsztratmolekuldkat oxidaljak. A cianobaktériumok altal is
hasznalt aldehid-deformilez6-oxigenaz enzim (cADO) az aldehidek alkanokka torténd atalakitasat
végzi. Az irodalom alapjan azt feltételezik, hogy az enzimreakci6 f6lépése reaktiv divas(IIl)-p-peroxo
intermedieren keresztiil jatszodik le, ennek érdekében kutatocsoportban egy hasonld intermediert
probaltunk generdlni. A munkdm soran szintetikus enzim modellként egy vas(I1)-kézponti atommal
rendelkezé prekurzor komplexet hasznaltam, a ([Fe(ll)(2’-(2-piridil)-benzimidazol),](CF,SO,),-t,
amelyben a kdzponti fémiont harom kétfogli nitrogén donoratommal rendelkezd ligandum vesz kortil.
Oxidaloszer (H,0,) hatasara egy divas(Ill)-p-peroxo intermedier keletkezik. A kialakuld részecske
katalitikus és kinetikai tulajdonsagait kiilonbozd aldehidek oxidacios reakcidiban vizsgéaltam.
Altalam hasznalt szubsztratmolekulak a 2-fenil-propionaldehid és a fenil-acetaldehid volt.
Kutatomunkam soran GC-MS, Ciklikus-voltammetriai és UV-Vis spektroszkopiai mérésekkel
tanulmanyoztam az intermedier reaktivitasat és katalitikus tulajdonséagait, ennek nyoméan bizonyitani
tudtam, hogy az altalam vizsgalt rendszerben is a reaktivitasért a kialakuld intermedier felel6s.
Tovabba tanulményoztam eltérd tulajdonsagu, szerkezetli koligandumok hatisat az oxidacids
folyamatokra, annak érdekében, hogy a reaktivitast finom hangolhassam. Ezen eredmények is
alatamasztjak a divas(IIl)-p-peroxo intermedier nukleofil karakterét.
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FOTAMOGATOK BEMUTATKOZASA

MOL Petrolkémia Zrt. w PET R O L KE MIA

A tiszatjvarosi MOL Petrolkémiai Zrt. Magyarorszag egyik legnagyobb vegyipari szerepldje, amely
stabil és megbizhatd munkahelyet biztosit munkavallaloinak. A vallalat 1953-ban kezdte meg
mukodését Tiszai Vegyi Kombinat néven, 2004-ben kertilt a MOL-csoport tobbségi tulajdonaba, majd
2015-ben a MOL lett a kizarolagos tulajdonos. A vallalat a pozsonyi Slovnaft a.s. petrolkémiai
iizemeivel egyiitt a MOL Downstream divizié integralt részeként mikodik. 2023-ban iinnepelte
fennallasanak 70. évforduldjat. A MOL Petrolkémia kiemelkedd poziciét foglal el a kozép-eurdpai
régio petrolkémiai vallalatai kozott. A tiszaujvarosi telephelyen talalhat6 két olefin iizem gézkrakkolo
egyseég kapacitasa 660 kt/év etilén és 330 kt/év propilén, mig az extrakcios termékcsoportban évente
130 kt butadién és 60 kt MTBE termék késziil. Az 5 polimeriizem 765 kt/év termeléssel a legnagyobb
eurdpai polimergyartok kozott van, 17%-os piaci részesedéssel Kozép-Eurdpdban. Az integralt
miikodés lehetdséget ad a MOL-csoport szamara a vegyipari termékek gyartasara. A MOL-csoport
¢s 2030 kozott 4,5 milliard dollar értékii beruhazast tervez, amelynek jelentds része Tiszatjvarosban
valésul meg. A stratégia megvaldsitasanak meghatarozé eleme a majusban atadott Poliol
Komplexum, amelynek éves termelési kapacitasa 205 kt poliol és 60 kt propilén-glikol. A jelenleg
¢épités alatt all6 Olefin Konvertald Egység az MPK sajat nyersanyagellatasanak biztonsagat noveli. A
MOL Petrolkémia az észak-magyarorszagi régio egyik legnagyobb munkaadoja, és tarsadalmi
felelosségvallalasaval is kiemelkedd szerepet jatszik. A véllalat elkotelezett a munkavallalok
fejlédése és a munkahelyi biztonsag irant, biztositva a hosszu tavu karrierlehetdségeket. Ezen felill a
tarsasag célja, hogy hosszl tdvon minél nagyobb aranyban foglalkoztasson helyi szakembereket, ezért
mar tobb éve szoros kapcsolatot apol a térség oktatdsi intézményeivel. A vallalat kozépfoku és
felséfoku oktatasban tanuldoknak is indit dudlis képzést, mely képzések soran a hallgatok az MPK
iizemeiben, valds ipari kornyezetben is megismerkedhetnek a vegyipari technologidkkal, a képzés
végeén pedig karrierlehetdség varja 6ket a MOL Petrolkémiédnal. Ilyen képzéseink vannak példaul a
Debreceni Egyetem vegyészmérndk MSc, valamint a villamosmérndki BSc szakén, tovabba a
Miskolci Egyetem gépészmérnoki MSc vegyipari szakiranyan és a villamosmérnoki MSc-n is.
(https://mol.hu/hu/karrier/strategiai-oktatasi-kapcsolatok/#lt-strong-gt-dualis-kepzes-lt-strong-gt)

Csaladbarat vallalatként tamogatja a munkavallalok személyes fejlodését és a kozosségi
Osszetartozast. Folyamatosan toreksziink a fenntarthato fejlodésre és a kzosségiink jolétére.
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CATL Debrecen - Innovacio egy zoldebb jovoért GT l

A CATL piacvezetd akkumulatortechnologiai megoldasaival kiemelkedd szerepldje a fenntarthato
jOovO megteremtésének. A 2011-ben Ningto-ben alapitott vallalat célja, hogy a vilagon minél tobb
ember szamdra elérhetévé tegye az elektromos kozlekedést, csokkentve ezzel a szén-dioxid
kibocsatast. A CATL 12 miikodd gyarabol 9 mar karbonsemleges mindsitést kapott, 6 kutatés-
fejlesztési kdzpontjaban pedig 20.000 alkalmazott dolgozik azon, hogy lizemeiben magas mindségu,
biztonsagos termékeket allitson elé kornyezetbarat modon. A vallalat az innovaciot és a kutatas-
fejlesztést helyezi sikerének kozéppontjaba, igy vilagszerte ma mar tobb mint 30.000 szabadalommal

¢s tobb mint 100 iparagi szabvannyal rendelkezik.

A debreceni gyar a CATL eurdpai terjeszkedésének fontos mérfoldkove és hozzajarul ahhoz, hogy az
elektromos kozlekedés minél szélesebb korben elterjedjen a kontinensen. A cég elkdtelezett Debrecen
fejlddése mellett és részt kivan venni a varos tarsadalmi, kulturalis és sport életében, valamint célul
tlizte ki, hogy innovativ tudésaval tAmogatja a régi6 oktatasi intézményeit és segit felkésziteni a jovo

szakembereit a gyorsan fejlédo iparag kihivasaira.

CATL

DEBRECEN

Nyiss a jovore!
Csatlakozz hozzank!

catl-karrier.hu
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Bogdany Petrol Kft. top BOgdé ny
Petrol

Your Wax & Qil Specialist

A Bogdany Petrol Kft. gyartolizeme Nyirbogdanyban, Nyiregyhazatol 16 km-re talalhaté az ukran,
roman ¢és szlovak hatar kozelében kivalo logisztikai
adottsagokkal. Jelenlegi telephelyén, Gsszesen 42
hektaron mar 1904 6ta folyik olajipari gyartas, itt volt
ugyanis Magyarorszagon az els6 asvanyolaj
finomit6. Maga a cég 2000. december 12-¢én jott 1étre,
a menedzsment ekkor vasarolta ki a céget a -
jogelddjei révén tobb évtizeden keresztiil tulajdonlod
¢s mukodtetdé - MOL-tol. A vallalat tovabb folytatta
a nemzetkozi piacokon akkor mar jol bevezetett
termékek gyartasat és kereskedelmét, valamint
licence és  technologiai  vésarlassal, sajat
fejlesztésekkel tovébb b6vitette és szamtalan piaci

crer

A Bogdany Petrol Kft. termékeihez szijkséges alapanyagok dontéen asvanyolaj finomitokbol
szdrmazo szénhidrogének, nevezetesen kiilonb6z6 olajtartalmil paraffin waxok és olajok, melyekhez
jelentds kapacitasu tartalyparkkal, sajat iparvagannyal, hatékony gyartdberendezésekkel és jol
képzett, ~90 f6s dolgozo6i allomannyal rendelkezik. Az éves termelési mennyiség meghaladja a
40.000 tonnat, melyek az alabbi termékek gyartasabol all dssze:

o Gyodgyaszati és kozmetikai vazelinek, elsdsorban krémek, rtzsok, alapanyagai, de pl. a
gyurmanak is.

e Technikai vazelinek, melyek egyik f6 alkotoelemei a nyomtatofestékeknek, de a cip6 és egyéb
bortermékek apold szereinek is, tovabba ipari kendzsiroknak, szerel0pasztaknak.

e Paraffin emulzidk, butorlapgyartasban hasznaljak a lapok vizfelvevd képességének hatékony
korlatozasara.

e Olaj emulziok, melyek szigetelogyartasban hasznalatosak pormegkotés céljabol

e Hagyvomanyos és optikai kabeltoltd anyagok, hagyomanyos telefonkabelekhez ¢€s specialis
wn - térkitoltd gélek optikai kabelekhez.

* | o Mitragyabevoné viaszok a miitragya
vizfelvevd képességének korlatozasara, porozddas

Lt il s a szemcsék Osszetapadasanak
.-»—-- At " N ,
'“ ,,,ml” [ 4 . . | | megakadalyozasara.
”"ﬂ = LA | | ¢ Gépjarmii és ipari korroziovédék

° Gumiipari csusztatéok és anti-6zon waxok

e  Oltvanyviasz, a sz6ldoltvany vesszok
védelmére.

° Mintaviaszok, fémontészeti célra, de

hasznélatos a szobraszatban és ¢kszerészetben is.
e Kendanyagok.

A Bogdany Petrol Kft. termelésének 85-90%-at a vilag tobb mint 50 orszagaba exportalja, de a hazai
vallalatok is szivesen hasznaljak termékeiket. Kiilkereskedelmi, ezen beliil is a jelentds Eurdpan
kiviili export tevékenységét budapesti irod4jabol iranyitja a cég.

A vallalat jol felszerelt, korszer(i, auditalt laboratéoriummal rendelkezik. ISO 9001 és ISO 14001
mindségi €s kornyezetiranyitasi rendszerét a BSI (British Standard Institution) auditalja. A Bogdany
Petrol Kft., kdvetve a gyogyszeriparral kapcsolatos EU-s eldirasokat, egy uj, GMP ilizemet avatott
2013 aprilisaban, amelyhez jelentés EU tdmogatast nyert 201 1-ben. Emellett vazelin termékcsoportja
2021 6ta Halal-tanusitvannyal is rendelkezik.

A vallalat szakmai fejlédését az Eurdpai Waxgyartok Szovetsége (EWF — European Wax Federation)
is elismeréssel koveti, amelynek eredményeként a Bogdany Petrol Kft. az EWF tagjava valhatott
2011. év elején.
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BMW Group Gyar Debrecen BMW
GROUP

Gydr Debrecen

Magyarorszag északkeleti részén, Debrecenben tobb mint 400 hektaros teriileten a BMW Group egy
teljes jarmuigyarat épit.

Immar tobb mint 2 000 munkavallaloval, a terveknek megfeleld iitemben haladd épitkezéseknek
koszonhetdn az eldszérids modellek gyartasaval, a termelési folyamatok finomhangoldsaval és
intenziv toborzasi munkéval halad a BMW Group Gyar Debrecen csapata a ,,Neue Klasse” teljesen
elektromos hajtasu X modelljének (SAV modell) sorozatgyartasa felé.

A BMW Group éves konferencidjan Oliver Zipse kiemelte, hogy a NEUE KLASSE
modellgeneracioval a vallalat torténetének eddigi legnagyobb jovobe vezetd projektjét valtja valora.
A NEUE KLASSE modellgeneraci6 elsé sorozatgyartasban érkezé képviseldje az i BMW iX3 lesz,
mely 2025 végén gordiil ki a debreceni gyartosorrol. A BMW AG igazgatotanacsanak elndke a
konferencian bemutatta a BMW 1X3 modell elészéridban, Magyarorszagon gyartott prototipusat.

A NEUE KLASSE modellgeneracié sorozatgyartasa 2025 végén veszi kezdetét. A BMW modellek
Uj nemzedékének elsé képviseldje BMW iX3 tipusnéven lat napvilagot. E Sports Activity Vehicle
modellt — amelynek el6futdrat a gyarto a BMW Vision Neue Klasse X tanulmanyaut6 képében mar
tavaly bemutatta — a BMW debreceni gyara késziti majd — a BMW Group nemzetkdzi gyartasi
halézatanak elsé olyan létesitménye, amelyben kizardlag tisztdn elektromos meghajtasi modellek
késziilnek. A debreceni lizem a jovobe vezetdé modellgeneracid probagyartasat mar 2024 végén
megkezdte.

Az 1) BMW iX3 a bajor prémiumgyartd 0j modelljeinek példatlan offenzivajat inditja be: 2027-ig a
BMW Group gyors egymasutanban tobb mint 40 uj és tovabbfejlesztett modellt mutat be elérheté
Osszes hajtaslanc-technologiajaval, koztik egy sportos limuzinnal, amely 2026-ban {innepli
vilagpremierjét.

e re s

megérkezik az 0j, modularis jarmiiszerkezeti elvre épiilo technoldogiai arzenal. E fejlesztéssel a
BMW Group az innoviacio uj szintjét valtja valéra, megannyi sikeresen bejegyzett szabadalom
kiséretében — magaba foglalva tobbek kozott az elektromos motor alkatrészeit, a kijelzo és kivetitd
technoldgidkat, illetve a menetdinamikai vezérléfunkcidkat is.

Ez azt jelenti, hogy a NEUE KLASSE modellgeneracio innovacioibol — és uj formanyelvébol —
szamos jovobeni BMW modell elonyt kovacsol majd.

Az 1) BMW 1X3 modell végleges, sorozatban gyartott valtozatat a BMW Group szeptember elején, a
miincheni IAA MOBILITY 2025 kiallitason mutatja be.

A véllalat csapata a gyaron beliil és kiviil egyarant aktivan ,,épitkezik”. A BMW Group azon beliil
természetesen a debreceni gyar esetében is igaz, hogy barhol legyen is a vilagon, a kdzosség aktiv
részese szeretne lenni ott, ahol otthonra taldl. A cég 6rommel veszi az érkezése kezdete Ota tapasztalt
szivélyes fogadtatast, €s a Debrecenben jovot épitd6 BMW Group Gyar Debrecen csapata szamara
fontos, hogy a helyi kdzosségi élet részese legyen értékteremtd kezdeményezésekkel.

A vallalat aktivitasai is jol mutatjdk, hogy a debreceni gyar rendre képviselteti magat azokon a
hagyomanyokon alapul6 programokon, amelyek a véaros identitdsanak szerves részét képzik, mindig
torekedve arra, hogy kifejezésre juttassak az altaluk képviselt értékeket és bemutassak a vallalat éltal
kinalt lehetdségeket is.
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EcoPro BM Hungary Zrt.

ECOP ro:sv Hungary

Az EcoPro BM vezetd szerepet tolt be a nagy kapacitasu katddanyagok piacan nem csak Koreaban,
hanem vilagszerte is azaltal, hogy els6ként fejlesztett ki és gyartott sikeresen nagy nikkel-tartalmt
katédanyagot.

Az elektromos jarmiivek (EV-k), energiatarol6 rendszerek (ESS), sziinetmentes tapegységek (UPS),
intelligens halézatok, repiildgép- ¢és lrkutatdsi, orvosiés katonai célokra szant litium-ion
akkumulatorok korlatlan jovobeli novekedési potencidljara alapozva az EcoProBM kulcsfontossagt
alapanyag-vallalatként novekszik, hogy a kdvetkezd generacids akkumulatorok globalis vezetdjévé
valjon.

Az EcoPro BM rendelkezik a prekurzoroktdl a katodanyagokig terjedd teljes folyamatszintézis
hogy a prekurzorokat a tobbi leanyvallalatatél szerzi be. A magas nikkeltartalmi, ultranagy
kapacitasu katodanyagokra 6sszpontositunk, és a vezetd technologidk fejlesztése révén eldsegitjiik a
kivalo, hosszu élettartamti és stabilitastt egykristdlyos termékek, valamint a fokozott
arversenyképességli termékek kifejlesztését. Vallalatunk kiilonbozo teriileteken alkalmazhat6 elemi
technologiat is fejleszt. Valamint, a mindségi termék gyartdsdhoz sziikséges folyamattechnologia
ellendrzésével és fejlesztésével toreksziink a mindségi hibak csokkentésére.

Az EcoPro véllalatcsalad 2030-ra évi 770 000 tonna katdédanyagot tervez szallitani harom kontinens
ot telephelyérdl, ami 7 millid kdzepes méretli autd gyartasdhoz elegendd. Gyartasi bazisainkat
nemcsak Magyarorszagra, hanem Kanadara, Indonéziara és a vildg mas részeire is kiterjesztjiik,
Koreara fokuszalva, amivel erdsitjiik ellatasi lancunkat az eurdpai és észak-amerikai piacon, ezen
beliil Németorszagban és az Egyesiilt Allamokban.

Az elektromos jarmiivek iranti névekvo keresletre reagalva 2018-ban megkezdtiik elsé tengerenttli
gyarunk tervezését Magyarorszagon. A Debrecenben talalhatd tizem az 1. fazisban és egy jovobeli 2.
fazisban egyiittesen évi 108 000 tonna katédanyagot fog eldéllitani, amivel a cél a 2025-0s
tomegtermelés.

Annak érdekében, hogy fenntarthatd vallalatként feleldsségteljes vallalatként tevékenykedjen, az
EcoPro BM folyamatosan végez kiilonb6z6 tarsadalmi hozzajaruldsi tevékenységeket és
kornyezetvédelmi eréfeszitéseket.

243



Richter Gedeon Nyrt.

GEDEON RICHTER LTD.

Az 1901-ben alapitott Richter magyarorszagi kozponti, innovaciora ¢épiilo, specializalt
multinacionalis gyodgyszercég. A Richter a régid legnagyobb innovacios bazisa, a legnagyobb elit
szakértelmen ¢és multidiszciplinaris egylittmikodésen alapuld, nagy hozzaadott értékii iparagat
miuvel6 hazai tudascentrum. A Richter az egyetlen olyan hazai, a nemzetkzi piacokon is meghatarozo
gyogyszercég, amely kiilfoldi szakmai befektetd nélkiil, magyar iranyitassal miikodik. A Richternek
az anyavallalat mellett 6t orszagban miikddnek termeld lednyvallalatai, termékeit a vilag csaknem
szaz orszagaba juttatja el. A cég hazankban 5600 fonek ad munkahelyet kozvetleniil, a beszallitoi
korén keresztiil pedig tovabbi 13000 embernek.

A cég kiildetése, hogy az egészség megdrzését €s az €letmindség javitasat szolgalja olyan magas
hozzaadott értékli termékek piacra vitelével, melyeknek a fejlesztésében és eldallitdsdban specialis
tudasa van. A Tarsasdg 2800 féle gyogyszert gyart, termékei kozott origindlis, generikus,
bioszimilaris és licenckészitmények egyarant megtalalhatok, amelyek szinte valamennyi terapids
teriileten kinalnak hatékony, korszert és elérhetd ara gyogymodot. A cég kivételes figyelmet fordit a
kodzponti idegrendszerre hato, a sziv- és érrendszeri, valamint a négyogyaszati termékek fejlesztésére
¢s gyartasara. A régioban a Richter kolt a legtobbet kutatas-fejlesztésre: arbevétele 10%-at.

A Richter az egyetlen olyan hazai gyogyszercég, amely originalis gydgyszerkutatast végez, 1200 {6t
meghalado kutatofejleszté  bazisaval Kozép-Kelet-Europa legjelentdsebb gyogyszerkutatasi
kozpontja. A Richter az egyetlen olyan hazai gyogyszercég, amely sajat biotechnologiai fejlesztéseket
folytat, amelyek nemcsak Magyarorszagon, de regiondlis szinten is UttorOnek szdmitanak. A cég
kiemelkedd ipari tudomanyos tevékenységet is végez, aminek kdszonhetden 2024-ben a cég K+F
igazgatosaga megkapta az ,,MTA Kival6 Kutatohely” mindsitést.

A Richter palyazatokon és alapitvanyokon keresztiil szamtalan formaban tdmogatja a
természettudomanyos felso- és kozoktatast. A cég jelentds anyagi tdmogatast nyljt egészségiigyi
intézményeknek €s betegszervezeteknek, valamint nagy szerepet vallal a lakossag egészségének
megodrzéseében is. A Richter jelen van a legfontosabb tudomanyos és innovaciopolitikai testiiletekben,
forumokon, és meghatarozo jelentdséggel bir az egyetemi és kutatdintézeti alapkutatasok szdmara.
kapcsolodo kutatéi miihelyekkel kutatasi halozatokat épit ki. A Richter hatisa kiilondsen jol
érzékelhetd a biologiai, az orvosi, a kémiai és gyogyszerészeti, a gazdalkodas és menedzsment,
tovabba a szellemi tulajdonjogokhoz €s a nemzetkdzi gazdasagi kapcsolatok jogéaval foglalkozo
tudomanyteriileteken. A Richter a termékein és szolgaltatdsain tal a szakmai gondolkodésra, az
egészségligyl, ipari €és innovacios stratégiak alakitasara, a jogalkotdsra, a tdmogatasi rendszerre
gyakorolt hatdsa révén is fontos szerepet jatszik a hazai egészségiigy, az egészséggazdasag, az
egészségpolitika, a népegészségiigy, az innovaciopolitika és az iparpolitika alakitasdban.
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Samsung SDI Magyarorszag Zrt. @

SAMSUNG SDI
HUNGARY
A Samsung SDIHU Magyarorszag egyik vezetd akkumulatorgyart6 vallalata. A cég kulcsszerepet
jatszik a globalis akkumulatoripar fejlodésében, kiilondsen az elektromos jarmiivek ¢és az
energiatarold rendszerek teriiletén. A godi telephely 2018-ban kezdte meg 1) mikodését
akkumulatorgyart6 izemként, amely azeldtt képcsoves televiziot, késébb plazma TV-t gyartott.

Egyetemi egyiittmiikodések

A Samsung SDI kiemelt figyelmet fordit a tehetséggondozasra és az oktatds tamogatasara.
Magyarorszagon tobb egyetemmel is szoros egyiittmiikodést alakitott ki, koztiikk a Debreceni
Egyetemmel. A pesti régioban nagy népszeriiségnek orvend az
egyetemi szintll Samsung-kurzus, amely az akkumulatoripar
elméleti ismereteit adja 4t a hallgatoknak. Ezek az >
egyiittmiikddések nemcsak a hallgatok szakmai fejlédését BN 5 y
segitik, hanem hozzajarulnak az iparag jovObeli szakembereinek Y\ LR At

képzéséhez is. Emellett nagy sikerti a Samsung SDI Tech Forum,
amely kifejezetten mérnokoknek szold szakmai napként teret
biztosit az iparagi trendek €s innovaciok megvitatasara.

CSR Tevékenységek

A Samsung SDI tarsadalmi felelésségvallalasi (CSR) programjai széleskortiek és sokrétiiek. A vallalat
elkotelezett a helyi kozdsségek tamogatdsa irdnt. A godi gyar rendszeresen szervez faiiltetési
programokat és hulladékgytiijtési kampanyokat, véradast, adomanyozast kiilonb6z6 alapitvanyok
szamara. A munkatarsak aktivan részt vesznek onkéntes programokban, amelyek célja a raszorulok
segitése és a kozOsségi Osszetartozas erdsitése.

SAMSUNG SDI —

Véradas

Innovacio és Fenntarthatésag

A Samsung SDI folyamatosan invesztal j technologidk fejlesztésébe, mint példaul a szilardtest-
akkumulatorok ¢€s a littum-vas-foszfat (LFP) akkumulatorok. A véllalat magyarorszagi gyara jelentds
szerepet jatszik az eurdpai piac ellatasaban, és hozzajarul a helyi gazdasag fejlédéséhez.
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TAMOGATOK BEMUTATKOZASA

Science Port Kft.

A Science Port Kft. 2012-ben alakult, foként analitikai kémiai vizsgalatokkal és tudomanyos
tanacsadassal foglalkozo vallalkozés. Korszert, jol felszerelt laboratériuma a legvaltozatosabb minta-
elokészitési ¢és mérési feladatok elvégzésére is fel van késziilve, a toxikologiai tamogato
vizsgalatoktél a nano-anyagok azonositasan ¢és jellemzésén at egészen a hatdsagi kémiai
karakterizacidos vizsgalatokig. Egyediilallo modon a spektroszkopids miszerpark az ultraviola
spektralis tartomanytol a tavoli infra tartomanyig teljes lefedettséget biztosit az analitikai
feladatokhoz. A laboratorium a legkiilonb6zébb mintatipusok elemzéséhez nytjt miiszeres hatteret.
A Science Port Kft. a Perkin Elmer magyarorszagi képviseletének, a Per-Form Kft. szakmai
tanacsadoi csapatanak tagja. A kozeli infravords spektrométer transzmittancia és mintaforgatoval
rendelkezd diffuz reflektancia (NIRA) kiegészitokkel rendelkezik, a kozép- és tavoli infravords
spektrométer transzmittancia és csokkentett teljes visszaverddés (ATR) feltéttel, az UV-VIS
spektrofotométer pedig integralogdmbos reflexids feltéttel biztosit lehetdséget a legkiilonbdzobb
szilard és folyadék mintdk elemzéséhez. Ezen kiviil lehetdség van RAMAN ¢€s rontgen-fluoreszcencia
¢s NMR mérések kivitelezésére. Kiemelt dgazat tovabba a nano-anyag vizsgalat, mely soran tobbek
kozott 1ézerdiffrakcids részecskeméret meghatarozassal teljeskorii nano-anyag karakterizacio
lehetséges. A mérési adatok sokvaltozos, kemometriai kiértékeléséhez természetesen a kelld
szoftveres hattér és szakmai tudas is biztositott.

A cég kiemelkedo kapcsolatokat apol a Debreceni Egyetemmel. Nem csak azért mert Elek Janos, az
tigyvezetd fél allasban a MEK oktat6ja, hanem tobb projektjében is megbizast ad az Egyetem kivalo
szakembereinek. Ezt k6zos PhD témavezetés, KDP-s hallgatok foglalkoztatasa, nyarigyakorlatos
hallgatok és szakdolgozok fogadasa egésziti ki.
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Semcorp Hungary Kft. S § M C O R P

e POWER YOUR FUTURE

Positive electrode

A SEMCORP Hungary Kft. a szeparator folia gyartas teriiletén
globalis piacvezetd SEMCORP Advanced Materials Group elso .

eurdpai gyara.
A SEMCORP ¢élen jar a legmodernebb, kornyezetbarat

technologidk  kifejlesztése  teriiletén.  Vezetd  elektromos
jarmugyartok elsodleges beszallitoi vagyunk, termékeink pedig
jelentésen hozzajarulnak az energiahatékonysag ¢és biztonsag
noveléséhez az iparagban. Partnereink koz¢ tartozik tobbet kdzott a Negative /

Samsung, LG, CATL, BYD, TESLA. electrode /I Cathode

—all

Anode

Mindemellett a cég nagy hangsulyt fektet a munkavallalo-barat munkahelyek kialakitasara, az egyéni
karrierek tdmogatasara, és tarsadalmi szerepvallalasa is példamutato.

A SEMCORP szamos, szinvonalas munkahelyet kindl palyakezdo jelentkezoknek is. Amennyiben
szivesen lennél része a SEMCORP innovativ viliganak kiildd el jelentkezésedet az
allas@wsemcorpglobal.com cimre!
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Magyar Vegyipari Szovetség (MAVESZ) O

O

A Magyar Vegyipari Szovetséget (MAVESZ) 1990-ben alapitottak a hazai vegyiparban meghatarozo
szerepet jatszo gazdasagi tarsasagok. A Szovetség tagjai kozott megtalalhatéak a magyarorszagi
piacvezetd petrolkémiai  tarsasdgok, a mitragya- ¢€s ndvényvédoOszer-gyartasban, a
szénszalgyartasban, a festék- €és haztartds—vegyiparban, a specialis és finom-kémiai anyagok
gyartasaban tevékenykedd vallalkozasok, tovabba a vegyipari disztribtitor és importdr tarsasagok. A
MAVESZ a Magyarorszagon vegyipari tevékenységet folytatd vallalkozasok szakmai és munkaadoi
érdekképviseletét latja el.

A Szovetség tevékenységének prioritasai kozott szerepel a kdrnyezetvédelem, iparbiztonsag,
munkavédelem és egészségvédelem. Ezeken a teriileteken aktivan kdzremikodik a hazai és EU
jogalkotasi folyamatokban, tovabba a nemzetkozi Felelos Gondoskodds program széleskorii
magyarorszagi elterjesztésében.

A MAVESZ tagja az Eurdpai Vegyipari Tanacsnak (CEFIC), melyben aktivan képviseli a magyar
vegyipar érdekeit az eurdpai szintéren. A CEFIC-en keresztiil is részt vesz a MAVESZ szamos, az
EU intézményrendszere (Tanacs, Bizottsag, Parlament) altal kezdeményezett jogszabalyalkotasi
folyamatban és szakmai kezdeményezésben.

Kitiintetett szerepet tolt be a MAVESZ tevékenységében a szakmai utdnpotlas biztositdsanak
tamogatasa. Szdmos kormanyzati szervvel, oktatdsi intézménnyel és civil szervezettel miikodik
szakember utanpotlasanak kielégitését. 2013-ban megalapitotta a Kivald Vegyészmérnoki
Tanulmanyokért MAVESZ Dijat, melyet évente a BME VBK, a Pannon Egyetem ¢és a Debreceni
Egyetem egy-egy végzds MSc hallgatoja vehet at. A MAVESZ szakmai utanpotlas konferencidkat
szervez, timogat tobb civil szervezetet €s kezdeményezést (Kémia Mindenkinek), versenyek (Hevesy
Gyorgy Kémiaverseny, OTDK) tamogato6jakant 1ép fel €s maga is szervez versenyt (MAVESZ-Szab6
Szabolcs Alapitvany Projektverseny)

A MAVESZ Alapszabalyaban felvallalta 4gazati munkaadoi képviseleti funkciok ellatasat is. A
Szovetségnek, fontos szerepe van a Vegyipari Agazati Parbeszéd Bizottsag (VAPB) mitkodésében,
amelyen beliill a munkaadodi oldal elndki feladatait is ellatja. A magyar vegyipar képviseletében a
MAVESZ részt vesz az Europai Vegyipari Téarsadalmi Parbeszéd Bizottsdg munkéjaban is,
munkaado6i oldalon a MAVESZ igazgatdja tagja az Eurdpai Vegyipari Munkaadok Szervezete
(ECEG) elnokségeének.

A MAVESZ elemzéseket készit és tajékoztatast ad a vegyiparban miikodd vallalkozasok és
szervezetek részére az eurdpai €s a magyar vegyipar fO szdmairdl, trendjeirdl, az ipart érintd
jogszabalyi valtozasokrodl és a folyamatban 1évd EU, illetve hazai jogalkotasi projektekrol.
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SPL Europe Kift. Sh .
iva

CEGUNKROL:

Az SPL foszgén bazist intermedierek, novényvéddszerek
gyartasaval és kereskedelmével foglalkozik. F6 tigyfeleink
helyi ¢és regiondlis disztribitorok ¢és multinaciondlis
vallalkozdsok. Vallalkozasunk 2008-ban kezdte meg
tevékenységét a volt EMV (Eszak Magyarorszagi
Vegyimiivek) eszkozeinek megvésarlasaval és a termelés
ujrainditdsaval. Vallalatunk a Sajobabonyi Ipari Parkban
helyezkedik el, ahol a vegyipar hosszil tradicioval
rendelkezik. Az EMV tradicionalis foszgén bazist
agrokémiai termékei mellett vegyipari termékek
bérgyartasaval és egyedi gyartasokkal is foglalkozunk.

VizIO ES KULDETES:

Nemzetikozileg vezetd szerepet kivanunk betdlteni a
foszgén bazist intermedierek ¢s termékek gyartasanak
teriiletén kdzéppontba helyezve a mindség menedzsmentet
¢és a vevoi elégedettséget.

Technologidink és eréforrasaink ésszerli kihasznalasaval és
fejlesztésével folyamatosan bovitjiik termékportfolionk,
mely hozzésegit a folyamatos ndvekedéshez, mikdzben
szigoruan betartjuk a kornyezetvédelmi eldirdsokat és
politikankat.
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Servier Hungaria Kft. s E RV’ E U

moved by you

Az alapitvanyi forméban miikddd, idén 70 éves francia Servier cég gyodgyszerkémiai kutatasi
tevékenységének szamottevo része a budapesti Graphisoft Park kozepén elhelyezkedo intézetiinkben
torténik. 60 magasan képzett kollégank az onkologia és a kozponti idegrendszeri betegségek
gyogyszereit kutatja. Az elmult 15 év attoro felfedezései szamos gyodgyszerjelolthoz vezettek, melyek
koziil mar a harmadik I1épett klinikai vizsgélati fazisba.

Az elmult évtized folyamatosan magas szintli kutatasi tevékenységének elismeréseként 2024-ben
elnyertiik a Magyar Tudomanyos Akadémia Kivalo kutatohely mindsitését. A hazai és nemzetkozileg
is elismert kutatocsoportokkal vald szoros egyiittmiikodés eredményeként tobb PhD 6sztondijas és
posztdoktori munkatars is kutat intézetiinkben, illetve a Servier tdmogatasaval akadémiai
partnereinknél. Intézetlink fennallasa oOta aktivan részt vesz a szakmai utanpdtlas nevelésében is.
Szinte minden hazai képzdhelyrdl fogadunk szakmai gyakorlatra didkokat.

A Servier elkotelezett a fenntarthato fejlddés és egy élhetdbb vilag mellett. Ezért kiemelt figyelmet
forditunk az olyan technoldgiai megoldasokra, amelyek csokkentik Okoldgiai labnyomunkat. Az
elmult években példaul felépitettiink egy biotranszformécids csoportot, amely a természetes
enzimeket és ezek tovabbfejlesztett valtozatait hasznalja kémiai atalakitasokra.

A szigoruan vett napi munka mellett munkatarsaink a hazai és nemzetkdzi tudomanyos-szakmai
kozéletnek is aktiv résztvevoi. Ezen kiviil 6rommel vesziink részt a tarsadalmi felelsség-vallalds
jegyében segité tevékenységben is. Igy az elmult években cégiink anyagi tamogatasan tal kozel 50
munkatarsunk 4aldozta idejét ¢és energidjat a tarsadalom periféridgjan ¢€lok megsegitésére,
felzarkdztatdsanak tdmogatasara.
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Teva Gyogyszergyar Zrt. te ‘ V a

A Tevanal generaciok dolgoznak egyiitt az egészségért. Biiszkék vagyunk arra, hogy csapatunkban a
legfiatalabb ¢€s a legiddsebb kollégank kozott tobb évtizednyi korkiilonbség van. Ez a tapasztalatbeli,
korosztalybeli ¢és tudasbeli soksziniiség az, ami elOrevisz minket, és ami biztositja folyamatos
fejlédésiinket. Ennek kdszonhetéen az elmult években debreceni telephelylink a Teva stratégiai
fontossagu K+F kozpontjava és gyartohelyévé noétte ki magat, termékeink Eurdpaban, Dél-
Amerikaban, sét még Uj-Zélandon is, a vilag 50 orszagaban jarulnak hozza a betegek gyogyulasahoz,
mindamellett, hogy a magyar paciensek életének jobba tételét is segitik. Gyogyszereink javithatjak
az ¢letmindséget, gondtalanabb élethez segithetik hozza a betegeket, de akar ¢letmentdk is lehetnek.
Komplex termékportfolionk és Osszetett gyartasi folyamataink sziikségessé teszik a folyamatos
fejlédést, melynek kulcsa a nalunk dolgozoé generaciok tudasaban és elhivatottsagaban rejlik.

Mind napi munkénk, mind pedig beruhazisaink sordn kiemelkedd fontossaggal kezeljik a
kornyezetvédelem kérdését is. Fenntarthatdsagi stratégiank vezérel benniinket, amikor a betegeinkrol
gondoskodunk. Az elmult idészakban vallalatunk sokoldalu energiamegtakaritasi programot vezetett
be, melynek eredményeként 2024-ben masodik alkalommal érdemeltiik ki az Energiahatékony

Viéllalat megtiszteld cimet is.
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