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BUDAPESTI MUSZAKI ES GAZDASAGTUDOMANYI EGYETEM

BOGNAR ZSOFIA: Enzimatikus eljarasok alkalmazasa mikroRNS-ek multiplex meghatérozéséhoz képalkoto
feliileti plazmon rezonanciaval

DECSI BALAZS: Metalloporfirin alapti biomimetikus oxidalo rendszer fejlesztése és alkalmazésa toltott agyas
reaktorban

MAYER SZABOLCS: Uj, varhatoan daganatellenes hatasu vinca alkaloid- és flavonoidszarmazékok szintézise

DEBRECENI EGYETEM
BUGLYO BALAZS: Domino gyliriizarasi reakciok vizsgalata kondenzalt kiralis O-heterociklusok eléallitasara

EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM

FECSKE DORA: Hiperelagazasos poliglicidol és poli(tetrahidrofuran) alapu ABA triblokk-kopolimerek mint
onszervezodo gyogyszerhordozoé nanorészecskék

KISSNE MENKO ORSOLYA: A kémiai és fizikai tévképzetek fejlédésének vizsgalata

SIMKO IREN: On the computation of bound and unbound rovibrational states of weakly-bound molecular
systems

ZAGYVA TAMAS: Examination of novel electrosprayed biogenic hydroxiapatite coatings on SisNs and
SisN4/MWCNT ceramic composite

MISKOLCI EGYETEM
PREKOP ADAM: Nitrobenzol katalitikus hidrogénezése szén nanocsé hordozoés katalizatorok alkalmazéasaval

SIKORA EMOKE: Klorat ionok katalitikus hidrogénezése nanoszerkezetii katalizatorok alkalmazasaval

PANNON EGYETEM

GINA GUNARTO: Chemical and optical characterization of winter rural aerosol



SZEGEDI TUDOMANYEGYETEM

EFREMOVA ANASTASIIA: Optimizing nobel metal free catalysts for CO; activation towards high activity and
selectivity

LANTOS EMESE: Iminalapt oszcillatorok tervezése: iminek autokatalitikus hidrolizise
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XLII. KEMIAI ELOADOI NAPOK

2019. oktober 28-30.

2019. oktober 28. hétfo
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhaza, diszterem

08.30 - Regisztraciod

09.00 - 930 Megnyitd
Dr. Sipos Pal, egyetemi tandr
A Magyar Kémikusok Egyesiilete
Csongrad Megyei Csoportjanak elndke

Dr. Szilagyi Istvan, egyetemi adjunktus
A Magyar Kémikusok Egyesiilete
Csongrad Megyei Csoportjanak titkara

Nivodijak atadasa
Sarkadi Livia
A Magyar Kémikusok Egyesiiletének
elndke

Androsits Beata
A Magyar Kémikusok Egyesiiletének
ligyvezetd igazgatd asszonya

09.30 - 10.30 Plenaris el6adas
Eléado: Dr. Slobodan Gadzuri¢, full professor
University of Novi Sad, Faculty of Sciences

10.30 — 10.45 Szinet

1045 - 12.00 Nivédijas eloadasok szekcidja 1.
Elnok: Dr. Sipos Pal, egyetemi tandr

12.00 - 13.00 Ebédsziinet

13.00 - 14.15 Nivédijas eloadasok szekcidja II.
Eilnék: Dr. Endrédi Baldzs, egyetemi adjunktus

1415 — 14.30 Sziinet
1430 - 16.15 English section 1.

Chairman: Dr. Slobodan GadZuri¢, full professor

2019. oktober 29. kedd
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhdza, 110. terem

8.00 - 845 A Kkisautoktol a kémian at az autéelektronika fejlesztésig



8.45

9.00

10.30

10.45

12.00

13.00

14.45

15.00

9.00

10.30

10.45

Eldado: Dr. Pallagi Attila, Robert Bosch Kft
- 9.00 Sziinet

— 10.30 Kornyezeti- és radiokémiai szekcié
Elnék: Dr. Vidakné Toth Ildiko, tudomanyos munkatars

10.45 Sziinet

12.00 Analitikai kémia szekcio .
Elnék: Dr. Galbacs Gabor, egyetemi tanar

13.00 Ebédsziinet

14.45 English section I1.
Chairman: Dr. Janaky Csaba, egyetemi docens

— 15.00 Sziinet

17.30 Szerves kémiai szekcio 11.
Elnék: Dr. Wolfling Janos, egyetemi tanar
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhaza, 217. terem

— 10.30 Szerves kémiai szekcié I.
Elnék: Dr. Kovacs Lajos, tudomanyos fomunkatars

— 10.45 Sziinet

— 12.15 Anyagtudomanyi szekcié I.
Elndk: Dr. Janovak Lasz16, egyetemi adjunktus

2018. oktober 30. szerda

08.00

09.30

9.45

11.45

13.00

14.45

Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhdza, 110. terem

— 09.30 Szerves kémiai szekcio 111.
Elnok: Dr. Mernydk Erzsébet, egyetemi adjunktus

— 9.45 Szinet

— 11.45 Fizikai kémia szekcio
Elnok: Dr. Toth Agota, egyetemi tanar

13.00 Ebédsziinet

14.45 Anyagtudomanyi szekcio 11.
Elnék: Dr. Kukovecz Akos, egyetemi tanar

15.00 Sziinet



15.00 - 16.30 Analitikai kémia szekcié I1.
Elnok: Dr. Alapi Tiinde, egyetemi adjunktus
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2019. oktober 28. hétfo
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhaza, diszterem

08.00 — Regisztracio

09.00 — 09.30 Megnyito
Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete
Csongrad Megyei Csoportjanak elndke

Dr. Szilagyi Istvan, egyetemi adjunktus
A Magyar Kémikusok Egyesiilete
Csongrad Megyei Csoportjanak titkara

Nivodijak atadasa
Sarkadi Livia
A Magyar Kémikusok Egyesiiletének elnéke
Androsits Beata
A Magyar Kémikusok Egyesiiletének iigyvezeto
igazgato asszonya

09.30 — 10.30 Plenaris eloadas
lonic liquids — solvents of 21% century
Elbado: Dr. Slobodan Gadzurié¢
University of Novi Sad, Faculty of Sciences
10.30 — 10.45 Sziinet

10.45 — 12.00 Nivédijas eloadasok szekcidja 1.
Elnék: Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar

10.45 — 11.00 Enzimatikus eljarasok alkalmazasa mikroRNS-ek multiplex
meghatarozasahoz képalkoto feliileti plazmon rezonanciaval

Eléado: Bognar Zsofia

11.00

11.15 Domino gytriizarasi reakciok vizsgalata kondenzalt kiralis
O-heterociklusok eléallitasara
Eléado: Bugly6 Balazs
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11:15 — 11.30 Metalloporfirin alapt biomimetikus oxidal6 rendszer fejlesztése
¢és alkalmazasa toltott agyas reaktorban
Eléado: Decsi Balazs

11.30 — 11.45 Hiperelagazasos poliglicidol és poli(tetrahidrofuran) alaptt ABA
triblokk-kopolimerek mint 6nszervez6d6 gydgyszerhordozo
nanorészecskék
Eléado: Fecske Dora

1145 — 12.00 A kémiai és fizikai tévképzetek fejlodésének vizsgalata
Eléado: Kissné Menko Orsolya

12.00 — 13.00 Ebédsziinet

13.00 — 14.15 Nivédijas eloadasok szekcidja II.
Elnék: Dr. Endrédi Balazs, egyetemi adjunktus

13.00 — 13.15 Iminalapu oszcillator tervezése: iminek autokatalitikus
hidrolizise
Eléado: Lantos Emese

13.15 — 13.30 Uj, varhatéan biologiailag aktiv vinca alkaloid- és
flavonoidszarmazékok eldallitasa
Eléado: Mayer Szabolcs

13.30 — 13.45 Nitrobenzol katalitikus hidrogénezése szén nanocs6 hordozos
katalizatorok alkalmazasaval
Eléadé: Prekob Adam

13.45 — 14.00 Klorat ionok katalitikus hidrogénezése nanoszerkezetii
katalizatorok alkalmazasaval
Eldado: Sikora Emoke

14.00 — 14.15 Gyengén kotott molekularis rendszerek kotott €s nemkotd
rezgési-forgasi allapotainak szamitasa

Eléado: Simko Irén

1415 — 14.30 Sziinet

12



14.30

14.30

14.45

15.00

15.15

15.30

15.45

16.00

- 1445

~ 1445

Presenter

— 15.00

- 1515

15.30

15.45

- 16.00

16.15

English section I.
Chairman: Dr. Slobodan Gadzurié¢, full professor

Optimizing nobel metal free catalysts for CO; activation
towards high activity and selectivity

: Anastasiia Efremova

Quantitative analysis of the tryptophan metabolites in multiple
sclerosis by UPLC-MS-MS
Presenter: Tomosi Ferenc

Antitumor copper complexes of salicylaldehyde
thiosemicarbazones: Solution chemistry and biologicalacitivity
Presenter: Tatsiana Petrasheuskaya

Layered double hydroxides for remediation of mining
wastewaters
Presenter: Somosi Zoltan

1,4-dioxane induced structural changes of biomembrane models
investigated by molecular dynamics and metadynamics
simulations

Presenter: Rozsa Zsofia Borbala

Adsorption of formamide at the surface of amorphous and
crystalline ices under interstellar and tropospheric conditions
Presenter: Kiss Balint

A mechanistic investigation of benzo(a)pyrene formation with
acetylene additions
Presenter: Reizer Edina
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2019. oktober 29. kedd
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsdg Székhdza, 110. terem

08.00

09.00

09.00

09.15

09:30

09.45

10.00

10.15

10.45

10.45

11.00

11.15

11.30

11.45

14

08.45

10.30

09.15

09.30

09.45

10.00

10.15

10.30

12.00

11.00

11.15

11.30

11.45

12.00

A Kkisautoktol a kémian at az autéelektronika fejlesztésig
Eléadé: Dr. Pallagi Attila, Robert Bosch Kft

Kornyezeti- és radiokémiai szekci6
Elnék: Dr. Vidakné Toth Ildiko, tudomanyos munkatars

Litium-Klorid, mint atkaellenes szer — lehet6ség vagy kockazat?
Elbado: Sajtos Zsofi

Szulfametazin atalakitasa UV és UV/VUV fotolizissel, 6zonos
kezeléssel és UV/6zon kombinacidjaval
Elbadé: Farkas Luca

A hipoklorossav reakcioja aminosavakkal: képzddés- és
bomlaskinetika
Eléado: Simon Fruzsina

Neonikotinoid tartalmu vizek heterogén fotokatalitikus
kezelése
Eldado: Nafradi Maté

Ciklotronnal elé4llitott **Sc radiojelzési hatékonysdganak
optimalizalasa
Eléado: Forgacs Viktoria

Specifikus kolcsonhatasok alapjan dasuld PET radiofarmakon
tervezése
Eléado: Dénes Noémi

Analitikai kémia szekcio .
Elnék: Dr. Galbacs Gabor, egyetemi tanar

Fenantrolin-mono-N-oxid nikkel(I1)- és réz(Il)ionokkal alkotott
komplexeinek egyensulyi vizsgalata
Eléado: Najoczki Ferenc

Fluoreszcens jelolésiit CRP assay fejlesztése papir hordozon
Eléado: Juranyi Eszter Petra

Kolcsonhatasok a trietanol-ammonium-acetat ionos folyadék
vizes oldataban
Eléado: Bagany Nikolett

Kvarciiveg hordozén kovalensen rogzitett koronaéter alapu
direkt optddmembran fejlesztése és alkalmazasa Zn?*
spektrofluorimetrias analizisében

Eléado: Kovacs Korinna

Makrociklus ionofor alapu plate-rendszerbe iiltetett direkt
optédmembranok fejlesztése és alkalmazéasa nehézfémionok
nagy atereszt6képességii optikai detektalasaban

Eléadé: Goles Adém



12.00 —

13.00

Ebédsziinet

Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhdaza, 110. terem

13.00 —

13.00 -

13.15 -

13.30 —

1345 —

14.00 -

1415 -

14.30 -

14.45 -

15.00 -

15.00 -

15.15 —

15.30 -

1545 -

14.45

13.15

13.30

13.45

14.00

14.15

14.30

14.45

15.00

17.30

15.15

15.30

15.45

16.00

English section I1.
Chairman: Dr. Jandky Csaba, egyetemi docens

Design, synthesis and analysis of novel fluorescent
Ca2*-sensor compounds
Presenter: Csomos Attila

Self-assembly of biomacromolecules on halloysite nanotubes
Presenter: Bojana Katana

Flow-driven crystallization and precipitation kinetics in the
lithium-phosphate system
Presenter: Michael Emmanuel

Synthesis of bi- and trifunctional pinane-based chiral synthons
Presenter: Raji Mounir

Synthesis and application of neoisopulegol-based
1,2-aminoalcohols with octahydrobenzofuran core
Presenter: Bamou Fatima Zahra

Photocatalytic hydrogen production on modified
CdS-ZnS semiconductors
Presenter: Maali-Amel Mersel

Polymerization reactions inside carbon nanotubes from
coronene and tetrathiotetracene molecules for graphene
nanoribbon formation

Presenter: Ana Cadena

Szilinet

Szerves kémiai szekcio I1.
Elnok: Dr. Wolfling Janos, egyetemi tanar

Szekunder foszfinoxid egységet tartalmazo, 18-korona-6-éterek eléallitasa
Eldado: Marton Anna

I1zoindolinon-foszfonatok és izoindolinon foszfin oxidok szintézisének tanulmanyozasa
Eléado: Ravai Bettina

BODIPY -6sztradiol konjugatumok szintézise
Eléado: Szabd Vivien

Diterpénvazas kiralis aminodiolok sztereoszelektiv eldallitasa és alkalmazasa kiralis

katalizatorként
Eléado: Ozsvar Daniel
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16.00

16.15

16.30

16.45

17.00

17.15

16

16.15

16.30

16.45

17.00

17.15

17.30

Szilard hordozohoz rogzitett heteropolisavak:
nagyhatékonysagl katalizatorok alkil-aromas vegyiiletek eldallitasara
Eldado: Csaszar Zsofia

Lombikbo6l aramlasos reaktorba: a technoldgia valtasdnak
lehetdségei a vortioxetin szintézisének példajan keresztiil
Eléado: Nagy-Gyér Laszlo

Foszfabenzolok aromassaganak ¢€s stabilitdsanak vizsgalata
Eldado: Mikehazi Antal Janos

Elektrofil funkcios csoportok és tiol-modellvegyiiletek reakcidja
Elbado: Varga Petra Regina

Uj biomimetikus katalizator csalad kifejlesztése gyogyszermetabolitok szintézisére
Eldado: Krammer Réka

Elemi kén alkalmazéasa multikomponenst reakciokban
Eldado: Szabd Renata



Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhaza, 217. terem

09.00

09.00

09.15

09:30

09.45

10.00

10.15

10.45

10.45

11.00

11.15

11.30

11.45

12.00

10.30

09.15

09.30

09.45

10.00

10.15

10.30

12.15

11.00

11.15

11.30

11.45

12.00

12.15

Szerves kémiai szekcié .
Elnék: Dr. Kovacs Lajos, tudomanyos fomunkatars

Izotiocianat alapu cisztein-szelektiv fluoreszcens antitest
Eldado: Petri Laszlo

Egy dinamikus rezolvalasi eljaras alkalmazasa
amino-foszfoniumso diasztereomerek el6allitdsara
Eldado: Fersch David

P-sztereogén centrumot tartalmazoé aciklusos foszfin-oxidok
alkalmazasa enantioszelektiv katalitikus Wittig-reakcioban
Eldado: Péczka Nikolett

All6fazishoz val6 kovalens rogzitésre alkalmas koronaéter
szelektormolekula heteroaromas kulcsintermediereinek
szintézise

Eléado: Benda Bianka

Nukleozidok tioladdicidés modositasa és a termékek
biologiai hatasvizsgalata
El6éado: Bege Miklos

Naftoxazinon-szarmazékok egyedényes és kétlépéses szintézise
T3P® felhasznalasaval
Elbadé: Varga Valentina

Anyagtudomanyi szekcio |.
Elnék: Dr. Janovak Laszlo, egyetemi adjunktus

Kémiailag mddositott kitozanbevonatok korrdzids
védohatasanak és nedvesedési tulajdonsagainak
tanulmanyozasa

Eldado: Marton Péter

Eltéro szerkezetii feliiletaktiv anyagok alkotta micellak
képzddésének vizsgalata kalorimetrias modszerrel
Eldado: Seres Laszlo

Szérum albumin alapl kompozitok eléallitasi lehetéségeinek
vizsgalata
Eldado: Kovacs Nikolett Alexandra

Polimer alapu kolloidalis gyogyszerhordozok
,»kvazi” kétdimenzios szenzortechnikak altali jellemzése
Elbados: Varga Norbert

Rifampicin poliaszpartamid nanoszalas formulajanak el6allitasa
szemészeti alkalmazasra
Eldado: Vincze Anna

Meloxikam tartalmu polimer micellak formulacidja és vizsgalata
Eldadé: Sipos Bence



2018. oktober 30. szerda
Helyszin: Szegedi Akadémiai Bizottsdg Székhdza, 110. terem

08.00 — 09.15 Szerves kémia IIIL.
Einok: Dr. Mernyak Erzsébet, egyetemi adjunktus

08.00 — 08.15 Lipofil oldallanccal szubsztitualt cinkona alapt
organokatalizatorok szintézise, alkalmazasa €s visszanyerése
Eldado: Molnar Balazs

08.15 — 08.30 Hidrobenzoin-alapt Gjrahasznéalhato kiralis koronaéterek szintézise és alkalmazasa
Eléado: Olah Attila Laszlo

08.30 — 08.45 Antiviralis neuraminsav-szarmazékok szintézise
Eléado: Lérincz Eszter Boglarka

08.45 — 09.00 Fotoinicialt tiol-én addicids reakcidk telitetlen mono- és diszacharidokon
Eldado: Kelemen Viktor

09.00 — 09.15 Eldsejtek szol-gél immobilizalasa biotranszformécios célokra
Eléado: Toth Gergd Daniel

09.15 — 09.30 Az akridinegység 9-es pozicidjaban modositott szarmazékokés
makrociklusos analogonjaik spektroszkopiai dsszehasonlitasa
Eldado: Adam Balint Arpad

9.45 — 11.45 Fizikai kémia
Elnék: Dr. Toth Agota, egyetemi tandr

9.45 — 10.00 Aramlasvezérelt csapadékképzédés vékony folyadékrétegben
Eléado: Balog Edina

10.00 — 10.15 A OH™ + CHal reakci6 potencialisenergia-feliiletének
fejlesztése kiilonb6z6 kvantumkémiai szinteken
Eléado: Tasi Domonkos Attila

10.15 — 10.30 Nanoméretii Gd(III)-komplexek eléallitasa és vizsgalata
Eléado: Mikdsi Tamas

10.30 — 10.45 Egyoldald NMR: az NMR mouse rejtelmei
Eléado: Nyul David

10.45 — 11.00 Polimorfok egyensulyi oldhatdsaganak vizsgalata
hagyomanyos modszerrel és valds ideji kdvetéssel
Eléado: Csicsak Dora

11.00 — 11.15 Csapadékképzddés modellezése mikrofluidikés reaktorban
Eléado: Papp Paszkal

11.15 — 11.30 Félvezeto6 elektrodok optoelektronikai tulajdonsagainak tanulmanyozasa
Eldado: Balog Adam

11.30 — 11.45 Fotoelektrokémiai ammonia szintézis nitrat ionbol
réz-jodid/6lom-jodid kompozit fotoelektrodokon
Eldado: Kecsenovity Egon
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12.00

13.00

13.00

13.15

13.30

13.45

14.00

14.15

14.30

14.45

15.00

15.00

15.15

15.30

15.45

16.00

16.15

13.00

14.45

13.15

13.30

13.45

14.00

14.15

14.30

14.45

15.00

16.30

15.15

15.30

15.45

16.00

16.15

16.30

Ebédsziinet

Anyagtudomany II.
Elnék: Dr. Kukovecz AKos, egyetemi tanar

Fenotiazin karbonsavak eldallitasa és interkalalasa réteges kettds hidroxidokba I.
Eléado: Nagy Sandor Balazs

Fenotiazin karbonsavak eldallitasa és interkaldlasa réteges kettds hidroxidokba II.
Eldado: Szabo Yvette

Aluminiumban gazdag réteges kettds €s harmas hidroxidok
eléallitasa, szerkezetiik jellemzése
Eléado: Papp Adam

Kétdimenzids félvezeté nanolapok fotoelektrokémiaivizsgalata
Eldéado: Szabo Gabor

Szén nanogdmb alapu inverz opal fotonikus kristalyok eldallitasa
Elbéado: Karajz Daniel

Amorf szén hordozon immobilizalt arany és palladium
nanorészecskék szintézise és felhasznalasa a szén-dioxid elektrokatalitikus redukcidjaban
Eléado: Karadi Krisztina

Ellagsav alapu réteges kett6s hidroxid hibridek antioxidans aktivitasa
Eldado: Szerlauth Adél

Szilinet

Analitikai kémia II.
Einok: Dr. Alapi Tiinde, egyetemi adjunktus

Heterogén fotokatalizatorok O™ generald képességének vizsgalata (1j modszerrel
Eléado: Fonagy Orsolya

Tablettak mindségellendrzésére szolgalod gépi latast alkalmazo rendszer fejlesztése
Eléado: Mészaros Lilla

Dizajner drogok és metabolitjaik az igazsagiigyi gyakorlatban
Eléado: Kormoezi Timea

Kétfazisu kioldodasvizsgalati modszer fejlesztése egy rossz
vizoldhatdsagu hatéanyag kiilonbozé kristalymddosulatainak
egyidejl kioldodas és felszivodas vizsgalatahoz

Eldado: Kadar Szabina

Méretkizarasos membran, mint a lipidmembranok alternativaja
Eldado: Tozsér Petra

Kelatképzdk inhibicios hatdsa gipsz kristalyosodasara
Elbado: Ziegenheim Szilveszter
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PLENARIS ELOADAS



IONIC LIQUIDS — SOLVENTS OF 21t CENTURY

Slobodan GadzZurié

Faculty of Sciences, University of Novi Sad, Trg Dositeja Obradovica 3,
21000 Novi Sad, Serbia

lonic liguids (ILs) are organic salts with melting point below 100 °C and remarkable chemical
properties, which find applications in many areas of modern science. Due to their highly tunable nature
and exceptional features, ionic liquids have become essential players in the fields of synthesis and
catalysis, extraction, electrochemistry, analytics, biotechnology, pharmacy etc. Apart from physical and
chemical features of ionic liquids, their high biological activity has been attracting significant attention
from biochemists, ecologists, and medical scientists. Besides their unique properties and usage as
solvents, the tunable nature of ILs has facilitated the development of novel valuable topics and
revolution in material science. The number of research involving ILs is impressive and is growing
significantly more rapidly than that for several other actively developing research areas. It is interesting
to note that the focus of many IL studies now evolves in the direction of life sciences and medicine.
Studies on the biological activity, toxicity and application of ILs in pharmaceutics and medicine are
newly emerging. The structure and organization of ILs in solution is the crucial point for understanding
their interactions with living organisms and usage of ILs as components of drugs and applications of ILs
in drug synthesis.

Heat storage

Separation
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ENZIMATIKUS ELJARASOK ALKALMAZASA MIKRORNS-EK MULTIPLEX
MEGHATAROZASAHOZ KEPALKOTO FELULETI PLAZMON
REZONANCIAVAL

Bognar Zsofia, Simon Laszl6 Ferenc, Dr. Gyurcsanyi E. Robert

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, BME ,, Lendiilet”
Kémiai Nanoérzékelok Kutatocsoport, 1111 Budapest, Szent Gellert tér 4.

A mikroRNS-ek egyszalu, jellemzéen 19-25 nukleotid hosszu, fehérjét nem kodold RNS-ek,
melyek tobbsége szovetspecifikus. Rendellenes expresszidjuk kiilonbozd betegségekkel hozhatd
Osszefiiggésbe, példaul daganatos, kardiovaszkularis, autoimmun megbetegedésekkel, diabétesszel,
idegrendszeri-, vese-, és majdiszfunkciokkal. Ezaltal igéretes diagnosztikai és prognosztikus
biomarkerek lehetnek. Azonban a mikroRNS-ek rendkiviil kis koncentraciéban fordulnak eld a
keringésben, ezért megbizhatdé méréstechnikak kifejlesztésére van sziikség. Kutatocsoportunkban célul
tiiztiik ki, képalkoto feliileti plazmon rezonancias (SPRi) platformon alapulé mikroRNS diagnosztikai
panel fejlesztését peptid-nukleinsav (PNS) felismerd szalak alkalmazasaval [1]. Az SPRi nagy
ateresztoképességl technika és kivaldan alkalmazhatd valds idejii kotodési kinetikak meghatarozasara
is, azonban érzékenysége nem éri el a diagnosztikai céli mikroRNS meghatarozashoz sziikséges
koncentracidtartomanyt. Méréseinkhez modellként a hsa-miR-208a mikroRNS-t valasztottuk, melynek
koncentracidja szivizomsériilések esetén novekszik meg a vérben, ezaltal korai fazisban lehetové teszi
a szivinfarktus diagnosztizalasat. Munkam soran jelerdsitésre alkalmas izotermikus amplifikacion,
valamint poliadenilacios reakcion alapulé modszereket dolgoztam ki a kimutatasi hatar csdkkentésére.
Az oldatfazisban lejatszodd izotermikus amplifikacid (NASBA-Nucleic Acid Sequence Based
Amplification) soran harom enzim egylittes miikodésének eredményeként a kiinduldsi mikroRNS
szekvencia exponencidlisan sokszorosithatd [2]. A poliadenildcios reakcid egy univerzalis, feliileti
jeler6sitési modszer, melynek soran a mikroRNS 3’-terminalisan poli(A)-lanc jon 1étre [3]. A poliadenin
szal szintézisét a timin lanccal modositott arany nanorészecskék hibridizacidjan alapuld érzékenyités
koveti. A modszerek szelektivitasait az SPRi chip aranyfeliiletére immobilizalt hsa-miR-208a
szekvencidjaval komplementer PNS szalak biztositjak. fgy a kidolgozott jelerSsitési modszerek
szelektiv, valds idében kovethetd mikroRNS detektalast, valamint hat nagysagrendi erdsitést tesznek
lehetove.

[1] L. Simon; G. Lautner; and R. E. Gyurcsanyi, Anal. Methods, 2015, 7 (15), 6077-6082.

[2] J. Compton, Nature, 1991, 350 (6313), 91-92.
[3] D. F. Colgan and J. L. Manley, Genes Dev., 1997, 11 (21), 2755-2766.
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DOMINO GYURUZARASI REAKCIOK VIZSGALATA KONDENZALT KIRALIS
O-HETEROCIKLUSOK ELOALLITASARA

Buglyé Balzs?, Dr. Kurtan Tibor®

2 Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszék, 4027 Debrecen Egyetem tér 1
b Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszék, 4027 Debrecen Egyetem tér |

A diplomamunkam célkitiizése olyan kondenzalt kiralis O-heterociklusok eldallitasa volt
domino gylirtizarasi reakciokkal, melyek kozeli analogidt mutattak a kutatécsoportban korabban
eldallitott sejtosztodas gatld hatasu rokon vegytiletekkel.
3-formilkromonbdl kiindulva harom 1épésben egy 3-ariloximetilkromon szarmazékot allitottam eld,
amely a benzol gyliriin orto pozicidban egy formil csoportot tartalmazott. Ezt a vegyiiletet hasznaltam
kiindulasi anyagként domino Knoevenagel-intramolekularis hetero Diels-Alder reakciokban, melyeket
gylriis B-dikarbonil reagensekkel hajtottam végre. A szokasos gylrizarasi koriilmények komplex
reakcioelegyet eredményeztek, mig enyhébb koriilményeket alkalmazva a Knoevenagel kondenzalt
termék szintjén megallt a reakcié amit sikeriilt izolalni és karakterizalni.

Fahéjalkoholbol kiindulva két 1épésben allitottam elé a domino gylriizarasi reakci6 O-
formilariléter kiindulasi anyagat. Négy gytris -dikarbonil reagenssel sikeres domino Knoevenagel-
intramolekuléris hetero Diels-Alder reakciot hajtottam végre a kondenzalt O-heterociklusos vegyiiletek
eldallitasara. Harom vegyiilet esetében diasztereomer egységes terméket sikeriilt izolalni, melyek relativ
esetében a termék diasztereomerek elegyének bizonyult, mig malononitrillel a Knoevenagel kondenzalt
terméket sikertilt alacsony termeléssel izolalni.

A domino gylrtizarasi reakcioval eldallitott vegyiiletek nyiltlanci kroméan egységet nem
tartamazo analdgjai a kutatocsoportban korabban eléallitott, jo sejtosztodas gatlo hatast vegyiileteknek.

Koszonetemet szeretném kifejezni Prof. Dr. Kurtin Tibor tanszékvezeté egyetemi tanarnak,
témavezetomnek, hogy a diplomamunkamat a Debreceni Egyetem Szerves Kémiai tanszékén készithettem
el, tovabba, hogy a kutatémunkamat iranyitotta és itmutatasaival segitette.

Koszonom Kiraly Sandor Balazs tudomanyos segédmunkatirsnak az NMR spektrumok kiértékelése, illetve
a szintetikus munka soran nyujtott segitségét.

Szeretném megkoszonni Toth Laszlé egyetemi tanarsegédnek az IR és Dr. Kénya-Abraham Anitanak a
GC/MS spektrumok felvételét.
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METALLOPORFIRIN ALAPU BIOMIMETIKUS OXIDALO RENDSZER
FEJLESZTESE ES ALKALMAZASA TOLTOTT AGYAS REAKTORBAN

Decsi Balazs?, Fodi Tamas®, Kupai Jozsef®, Dr. Balogh-Weiser Diana®‘, Dr. Balogh Gyorgy
Tibor®

8BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Szent Gellert tér 4.
YBME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék, 1111 Budapest, Budafoki it 8.
°BME Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, 1111 Budapest, Budafoki it 8.

A gyodgyszerjelolt vegyliletek preklinikai vizsgalatanak egyik fontos 1épése a metabolit kutatas,
mely sordn az anyavegyiilet atalakulasanak kvantitativ jellemzése, illetve képz6d6 metabolitok izolalasa
és azonositasa az elsddleges cél. Ezt hagyomanyosan in vivo €16 szervezeteken, valamint a bel6liik
késziilt in vitro sejtes modszerekkel végzik. Ez a megkdzelités azonban analitikai szempontb6l szamos
kihivast jelent, illetve az allatkisérletek miatt etikai kérdéseket is felvet. Kivaltasukra egy alternativ
megoldast jelenthet szintetikus metalloporfirin alapi biomimetikus oxidalé rendszerek alkalmazasa.

Munkam két részre bonthat6. Egyrészt szintetikus metalloporfirin alapt, homogén biomimetikus
oxidalo rendszert fejlesztettem ki, amely kozvetleniil a hatdanyagbol homogén kozegben egy 1épésben
képes metabolitokat eléallitani. Hatranya a porfirin gyors degradacioja, és igy a katalizator rovid
¢élettartama, ami javithatod, szilard hordozéhoz valo rogzitéssel. Munkam masodik részében ezt
kihasznalva mezo-tetra(4-szulfoniloxifenil) vasporfirint rogzitettem elektrosztatikus kolcsonhatassal,
feliiletén aminopropil csoportokkal modositott szilikagél feliiletére. Az igy kialakitott rogzitett
katalizatort aramlasos koriilmények kozott alkalmazva robusztus modon allitottam el metabolitokat.

[1]

[1] T. Fédi, G. Ignacz, B. Decsi, Z. Béni, Gy. 1. Tuar6s, J. Kupai, D. Balogh-Weiser, I. Greiner, P.
Huszthy, Gy. T. Balogh; Chemistry - A European Journal, 2018, (37), 9385-9392.

25



HIPERELAGAZASOS POLIGLICIDOL ES POLI(TETRAHIDROFURAN) ALAPU
ABA TRIBLOKK-KOPOLIMEREK MINT ONSZERVEZODO
GYOGYSZERHORDOZO NANORESZECSKEK

Fecske Dora?

8Természettudomanyi Kutatokozpont, Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet, Polimer Kémiai Kutatocsoport,
Magyar tudosok kérutja 2, 1117 Budapest
Eétvos Lorand Tudomanyegyetem, Hevesy Gyorgy Keémia Doktori Iskola, Pazmany Péter stny. 1/4, 1117
Budapest

Munkam soran HbPG-PTHF-HbPG ABA triblokk-kopolimerek eléallitasat, onszervezédd
viselkedését €s hatoanyaghordozé rendszerként torténd alkalmazhatdsagat vizsgaltam. Az irodalomban
eddig még nem kozolt médon sikeresen allitottam el harom eltéré molekulatomegii és Osszetételil
HbPG-PTHF-HbPG ABA blokk-kopolimert. Amint azt a kapott anyagok *H-NMR spektroszkopias és
GPC analizise igazolta, a glicidol polimerizacidja a PTHF makroiniciatoron jatszodott le. Az igy kapott
blokk-kopolimerekrél megallapitottam, hogy feliiletaktiv tulajdonsaggal rendelkeznek, és vizes
oldatban micellakat képeznek cmc értékiik felett. DLS mérések eredményei egyértelmiien arra utalnak,
hogy Onszervezédés révén ~13-15 nm atmérdjii micellak keletkeznek a cmc-nél nagyobb polimer
koncentraciok esetén.

A polimerek hatéanyaghordozo képességét egy természetes, vizben rosszul oldéddé modell
hatbéanyag, a kurkumin szolubilizaciojaval vizsgaltam. A hatéanyag sikeres kapszulazasat fluoreszcens
mérésekkel igazoltam, illetve *H-NMR NOESY mérések egyértelmiien azt mutattak, hogy a hatbanyag
a micella bels6 hidrofob PTHF fazisdban helyezkedik el. Meghataroztam, hogy az eldallitott blokk-
kopolimerek a vizhez képest akar 700-szor tobb hatéanyagot képesek oldatba vinni. A kurkuminnal
toltott micellak oldatban még egy hét utan is stabilak maradtak, méretiik és hatdanyagtartalmuk csak
elhanyagolhatd6 mértékben valtozott. A kurkuminnal t6ltott micellak idében elnyujtottan adjék le a
kurkumint, és a HbPG/PTHF arany valtoztatasaval, valamint a hatdbanyag mennyiségével befolyasolhato
a hatdanyag leadasanak sebessége. Ezen feliil sejtes vizsgalatokat is végeztiink, melyek azt mutattak,
hogy a kurkuminnal t6ltott micellak hatékonyabban képesek a sejtekbe jutni, mint a szabad kurkumin.
A kapott eredmények alapjan tehat kijelenthetd, hogy ezek a polimerek hatékonyan alkalmazhatdak
vizben rosszul old6dé hatéanyagok kapszulazasara, valamint nagy stabilitasi hatéanyaghordozo
rendszerekként.

Eziton szeretném megkoszonni témavezetéimnek, Dr. Kasza Gyorgynek és Dr.Ivan Bélanak a munkam
soran nyujtott segitségiiket, hasznos tanacsaikat és a kitarté tamogatasukat.
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A KEMIAI ES FIZIKAI TEVKEPZETEK FEJLODESENEK VIZSGALATA

Kissné Menké Orsolva

Jankay Tibor Két Tanitdsi Nyelvii Altalanos Iskola

Szakdolgozatomban azt vizsgaltam, hogy a tanulok hogyan gondolkodnak a mar tanult alapvetd
fizikai és kémiai fogalmakrol. Az elemi Osszefiiggésekrdl alkotott téves elképzelések felderitése €s
elemzése volt a célom. Egy altalam 6sszeallitott, a diakok altal kitoltott kérdoivek tanulmanyozasa soran
dolgoztam fol az egyes feladatok kapcsdn megjelend tévképzeteket.

Kijelenthetd: a tanulok kémiai tudasa minden korosztaly esetén igen nagy heterogenitdst mutat,
illetve ugyanez jellemzo6 a tévképzetek megjelenésére is. A konkluziot tartalmazo fejezetben felsoroltam
a leggyakrabban el6fordulok koziil a véleményem szerint legjelentdsebb, tipikus hibakat. Ezekre
érdemes odafigyelni. Ha a dolgozatomban megfogalmazott egyszerii tanacsokat szem eldtt tartjuk, akkor
nagyobb eséllyel elozhetjiik meg a tévképzetek kialakuldsat, és a mar meglévoket is sikeresebben
kijavithatjuk. Fontos, hogy a korrigalasban a didkokat partnerként kezeljiik, és Oket is meggy0dzve,
kozosen tegyiink ilyen iranyu er6feszitéseket, mert kiillonben valdszintileg nem ériink el tartos valtozast.

Talaltam olyan eredményeket, amelyekre a vonatkozo szakirodalom alapjan szamitani lehetett.
igy az életkor elérehaladtaval a tanuldk egyre batrabban formalnak véleményt az egyes kémiai feladatok
kapcsan, és valaszaik is egyre nagyobb szazalékban helyesek.

Azonban olyan kovetkeztetéseket is le tudtam vonni, amelyek nem voltak ennyire magatol
értetédok. Példaul: a kognitiv gat nagyon erGsen befolyasolja az alapvetd szamolasi példak
megoldasat. ..

Osszességében dolgozatomban egy olyan vélogatast sikeriilt létrehoznom, amely felhivia a
figyelmet néhany, a kémia tanitasa és tanulasa soran eléforduldé nagyon fontos hibalehet6ségre. Ha
ezeket a problémakat sikeriil idében és megfeleld alapossaggal orvosolni, akkor lehet, hogy a tanulok
szivéhez is kozelebb keriilhet a kémia tantargy. Az se nagy baj, ha mégse sikeriilne minden didkunkkal
megszerettetniink kémiat, hiszen a koriiltekintd és logikus gondolkodas fejlesztésében azért biztosan
segithetiink nekik is. Erre a képességre ugyanis az élet mas teriiletein is sziikségiik van.

»Non scholae, sed vitae discimus.” (Seneca)
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IMINALAPU OSZCILLATOR TERVEZESE: IMINEK AUTOKATALITIKUS
HIDROLIZISE

Lantos Emese?, Horvath Dezsé®, Téth Agota®

a Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
b Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Alkalmazott és
Kornyezeti Kéemiai Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla ter 1.

Az evoluci¢ altal létrehozott folyamatokat alapul vevo kutatasok nagy sikerrel alkalmazhatok
olyan gyakorlati problémak megoldasara, mint az Onszervez0dés és Onrendezodés jelensége, az
érzékelés, a toltésatvitel vagy a méltan kiemelt katalizis [1]. A természet inspiralta, bioldgiai rendszerek
fizikai és kémiai tulajdonsagait tiikr6z0, azokkal szerkezetbeli hasonlosagot mutatd mesterséges
struktirak — molekularis gépek, reakciohalok, oszcillatorok — kialakitasa a Systems Chemistry, mas
néven rendszerkémia targykorébe sorolhat6 [2]. Ennek nyoman, munkam végso céljaként olyan szerves
oszcillator létrehozasat tiztiik ki, amely a jovoben pH-szenzitiv, biokompatibilis géllel kombinalva
alkalmazhato lehet mesterséges izomzat vagy szabalyozott hatdoanyagleadd-rendszer kialakitasara.

Oszcillatorok tervezésekor az elsG 1épést képezheti egy olyan reakcid keresése, mely
autokatalitikus sajatsdgot mutat. Ezen reakcioként az iminhidrolizist valasztottuk, hiszen kutatdsok
alapjan bebizonyosodott, hogy a reakcio sebességi egylitthatoja fiigg a pH-t6l [3], valamint a
kutatocsoportban elozetesen végzett modellezési probalkozasok is felvetették az autokatalizis
lehetdségét. A négy, kiillonbozo szerkezi imin hidrolizisét a pH nyomon kdvetésével vizsgaltuk, amely
soran bebizonyosodott, hogy autokatalizatorként a hidroxidion szolgal. A kiindulési vegyiiletek koziil
kett6 mutatott jelentésebb hatast, igy a késobbiekben azokra helyeztik a hangsulyt. A
hidroxidionkoncentraci6 vs. idé gdrbék mennyiségi elemzésével meghataroztuk mind az autokatalizis
er6sségét, mind pedig annak tipusat. A mért kisérleti adatokra alapozva egy kezdetben négy, majd 6t
1épésbol allo modell megalkotasara is sor keriilt, mellyel sikeresen alatamasztottuk a kisérleti
megfigyeléseket.

[1] R. R. Naik, S. Singamaneni; Chemical Reviews, 2017 (117) 12581-12583.

[2] G. Ashkenasy, T. M. Hermans, S. Otto, A. F. Taylor; Chemical Society Reviews, 2017 (46)
2543-2554.

[3] E. H. Cordes, W. P. Jencks; Journal of the American Chemical Society, 1963 (85) 2843—
2848.

Kdoszonetnyilvanitas: Az Emberi Eréforrasok Minisztériuma UNKP-18-2 kédszamu Uj Nemzeti
Kivalésag programjanak timogatasaval késziilt.
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UJ, VARHATOAN BIOLOGIAILAG AKTIiV VINCA ALKALOID- ES
FLAVONOIDSZARMAZEKOK ELOALLITASA

Mavyer Szabolcs?, Keglevich Péter?, Hazai Laszl6?

8Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest
Gelleért tér 4.

Kutatomunkadm soran természetes szerves anyagok szerkezetének modositasaval foglalkozom,
Az altalam végrehajtott reakciok egy csoportjat a meta-klor-perbenzoesavval végzett oxidacios reakciok
képviselték. Ezek soran eldallitottam a vindolin orto-benzokinon-szarmazékat, illetve a katarantin N-
oxid-szarmazékait [1]. Az oxidacios reakciokat kovetéen Diels-Alder-reakciokat kiséreltem meg
végrehajtani az 0j orto-benzokinon-szarmazék felhasznaldsaval, a reakcid nem a vart terméket
szolgaltatta. A nem vart termékhez vezeto reakcid feltételezett mechanizmusat felirtam [2]. Munkamat
ezutan egy hibridmolekula eldallitasanak kisérletével folytattam. A tobblépéses szintézis soran
vindolinbdl kiindulva 10-kléracetamido-vindolint allitottam el6, amit ezutan krizinnel reagaltattam. A
reakcid terméke nem a vart ariloxi-acetamid-szarmazék volt, hanem egy difenil-amin tipusu vegylilet.
A termékhez vezetd reakcidé mechanizmuséanak feltardsdhoz modellkisérleteket végeztiink, illetve a
modellkisérletekkel parhuzamosan az eredeti kapcsolasi reakciot modositott koriilmények kozott
hajtottam végre. A kisérleteket kdvetden egy harom 1épésbdl allo konszekutiv folyamatként irtam fel a
nem vart termékhez vezetd reakciot. Az elsd 1épés a krizin alkilezése, ezt koveti a Smiles-atrendez6dés,
majd egy hidrolizis, amelyek az alkilezést kovetden viszonylag gyorsan lejatszodnak. Az 11 hibridet és
a modellkisérletek termékeit az amerikai NIH intézetében in vitro vizsgalatoknak vetették ala.

[1] A. Keglevich,; Sz. Mayer, R. Pépai, A. Szigetvari, Zs. Santa, M. Dékény, Cs. Szantay, Jr., P.
Keglevich, L. Hazai,; Molecules, 2018, (23), 2574-2594.

[2] Sz. Mayer, P. Keglevich, P. Abranyi-Balogh, A. Szigetvari, M. Dékany, Cs. Szantay Jr., L. Hazai,;
Period. Polytech. Chem. Eng., 2017, (61), 258-263.

Koszonom a segitségét témavezetomnek Dr. Keglevich Péternek, konzulensemnek Dr. Hazai Laszlonak és
kutatécsoportunkban dolgozé munkatarsaimnak. Tovabba koszonom Dr. Abranyi-Balogh Péternek az in
silico szamitasokat, Dr. Dékany Miklésnak az MS méréseket és Szigetvari Aronnak, valamint Dr. ifj.
Szantay Csabanak az NMR spektrumok felvételét és értékelését.
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NITROBENZOL KATALITIKUS HIDROGENEZESE SZEN NANOCSO
HORDOZOS KATALIZATOROK ALKALMAZASAVAL

Prekob Adim?, Vanyorek Laszl6

aKemiai Intézet, Miskolci Egyetem, 3515, Miskolc-Egyetemvaros

Kutatomunkdm soran anilinszintézisre alkalmas katalizatorok eldallitasaval foglalkoztam. A
kutatast az indukalta, hogy a borsodi régié legnagyobb vegyipari vallalata, a Wanhua Borsodchem
jelenleg anilinlizemet épit egy nagy beruhazas keretében, ezért olyan katalizatorok eléallitasat tliztem ki
célul, amelyek alkalmasak lehetnek akar ipari szinten is anilin el6allitasara. A katalizatorokkal szemben
elvards a magas nitrobenzol konverzio, a szelektivitds az anilinre nézve, a nagy stabilitds, illetve a
konnyli kezelhet6ség és visszanyerhetdség. A diplomamunkam soran Pd, Rh, illetve Pt tartalma szén
nanocsd hordozos katalizatorokat allitottam el6 €s jellemeztem (TEM, SEM, XRD, TG), amelyek koziil
a legjobbat eldtesztek segitségével valasztottam ki. El6szor butén gazfazisti hidrogénezésében
teszteltem le a katalizatorokat, mivel ez egy rendkivill gyors €s egyszeriien nyomon kdvethet reakcio.
A legjobbnak bizonyult Pd tartalmut katalizatort oktadecén folyadékfazisti hidrogénezési reakciojaban
teszteltem, ahol kozel 100% konverziot ért el. A szén nanocsovek jol szerepeltek hordozdként, azonban
eltdvolitdsuk koriilményesnek bizonyult. A probléma megoldasira egy ,hordozdé a hordozon”
kompozitot hoztam létre, amely makroszkopikus méreteinek kdszonhetden egyszeriien eltavolithatova
valt. Az 1j hordozos katalizatort ismét leteszteltem az emlitett reakciokban, amelyekben nagyszertien
teljesitett. Az utols6 teszten, a nitrobenzol hidrogénezése soran 100%-os konverzidt és 80%-0s
anilinhozamot sikeriilt elérni.

Elsésorban koszonettel tartozom Dr. Vanyorek Laszlonak, a Miskolci Egyetem Kémiai Intézet
adjunktusinak a konzulensemként nyujtott segitségért, tovabba Hutkainé Gondor Zsuzsannanak, a
Miskolci Egyetem Kémiai Intézetének mérnoktanarndjének, aki a kutatomunkamat feliigyelte és segitette.
Koszonet illeti Pekker Pétert, az MTA ME Anyagtudomanyi Kutatécsoport tudomanyos munkatarsat, aki
a TEM és SEM felvételeket készitette el szamomra. Koszonettel tartozom Dr. Kristaly Ferencnek
(Asvanytani és Foldtani Intézet) az XRD felvételekért. Szeretném megkoszonni Dr. Muranszky Gabornak,
a Miskolci Egyetem docensének a segitséget a kromatografias mérésekben. Végiil koszonet illeti Dr.
Viskolcz Béla Intézetigazgaté Urat a kutatasi lehet6ségek megteremtéséért.
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KLORAT IONOK KATALITIKUS HIDROGENEZESE NANOSZERKEZETU
KATALIZATOROK ALKALMAZASAVAL

Sikora Emoéke®, Vanyorek Laszlo®
aMiskolci Egyetem, Miiszaki Anyagtudomanyi Kar, Kémiai Intézet, 3515 Miskolc-Egyetemvaros

Munkam soran négy kiilonbozd reaktor toltetként alkalmazott hordozd felhasznalasaval allitottam
el katalizatorokat. A kiilonb6zé geometridju hordozok (pellet, gytirti) feliletén CCVD (Catalytic
Chemical Vapour Deposition) modszer segitségével bambusz szerkezetli szén nanocsdveket mint
elsddleges katalizator hordozokat ndvesztettem, majd Pd nanorészecskéket alakitottam ki feliiletiikon.

A fentebb leirt komplex katalizator fejlesztését az indokolta, hogy a szén nanocsévek nano-
méretiik és feliiletiik polaris jellege miatt képesek stabil diszpergalt rendszert alkotni a reaktansok
oldataval, ami egy folyamatos miikddésii, aramlasos rendszer(i hidrogénezd reaktor esetében keriilendd.
Az emlitett problémara idealis megoldést kindl az altalam alkalmazott eljaras, a réteges szerkezetii
katalizator. Jellemeztem az eldallitott katalizatortolteteket pasztazd  elektronmikroszkop,
energiadiszperziv elemanalizis, rontgendiffrakcioé és termogravimetria segitségével, majd katalitikus
aktivitasukat teszteltem but-1-én hidrogénezési reakcidjaban, ahol egy kivételével mindegyik katalizator
tobb, mint 90%-o0s konverziot ért el.

A Kkatalitikus aktivitast mutato katalizatorokat hasznaltam fel klorat ionok hidrogénezésére. Az
altalunk Iétrehozott katalitikus mérdrendszer lehetové tette a klorattartalom folyamatos kovetését
aramlasos rendszerben. A legjobb eredményt 2% Pd/BCNT-KGEA katalizator eredményezte, mely
alkalmazasa soran egy ora alatt a kloratkoncentracié 19 mg/l-re csokkent. Az eredményekbdl
megallapithato, hogy a kutatomunka soran kifejlesztett katalizatorok alkalmasak lehetnek vegyipari
klorattartalmtl szennyvizek kezelésére, klorattartalmanak csokkentésére.

.....
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GYENGEN KOTOTT MOLEKULARIS RENDSZEREK KOTOTT ES NEMKOTO
REZGESI-FORGASI ALLAPOTAINAK SZAMITASA

Simké Irén?, Dr. Szidarovszky Tamas®®, Prof. Dr. Csaszar Attila®®

8ELTE Hevesy Gydrgy Kémia Doktori Iskola
PELTE TTK Kémia Intézet, Molekulaszerkezet és Dinamika Laboratérium
‘MTA-ELTE Komplex Kémiai Rendszerek Kutatocsoport

Rezonancia éllapotnak nevezziik egy molekuléris rendszer azon allapotdt, melynek energiaja
elegend6 ahhoz, hogy a molekula disszocialjon, azonban ez nem torténik meg rogton, hanem az allapot
véges ¢lettartammal jellemezhet6 [1]. A molekulak rezgési-forgasi rezonancidinak fontos szerepe van a
reaktiv szorasos kisérletekben, a spektroszkopidban és a reakciddinamikaban is. De ezen allapotokra
nem lehet a magmozgasra felirt idéfliggetlen Schrodinger-egyenletet a szokasos, kotott allapotoknal
hasznalt variacios modszerekkel megoldani, mivel a hullamfliggvény nem négyzetesen integralhato.
Rezonancidk szamitdsara alkalmas a CAP technika, ahol egy komplex abszorpciés potencialt adunk a
Hamilton operatorhoz, ami elnyeli a hullamfiiggvény kimend részét. A mddszer hatranya, hogy nehezen
automatizalhatd, sok emberi munkat és szubjektiv megitélést igényel.

Az altalunk kifejlesztett ETC [2] egy CAP alapu félautomatikus médszer a molekulak rezgési-
forgési rezonancia allapotainak meghatarozasara. A modszer alapja egy Tremblay €s Carrington [3] altal
kifejlesztett technika. Itt az eredeti Hamilton operator matrixat épitjiik fel egy megfeleld bazison és a
rezonancidkat ennek a kisméretli matrixnak a sajatértékeibdl hatarozzuk meg. A bazist egy CAP
Hamilton-operator bizonyos sajatvektorai alkotjak. Az ETC mddszert eldszor az Ar-NO* komplex
rezgési rezonanciain teszteltik, majd a (Hz), van der Waals dimer rezgési-forgasi allapotait
tanulmanyoztuk. Ez utobbi egy gyengén kotott komplex, a Hp forgasi gerjesztései tullépik az elsd
disszociacids hatart, de vannak kotott allapotai €s rezonancidi az elsé disszociacids hatdron til, ahol a
H, molekulak gerjesztett forgasi allapotban vannak. A kotott allapotokat a GENIUSH programmal
szamitottuk ki, a rezonancidkat a hagyomanyos CAP moddszerrel (GENIUSH-CAP [4]) és az ETC
technikaval is meghataroztuk. Az ETC mddszerrel kapott rezonanciak jol egyeznek GENIUSH-CAP
programmal szamoltakkal, igy az ETC egy jo, félautomatikus alternativija a CAP mddszernek.

[1] N. Moiseyev; Non-Hermitian Quantum Mechanics; 2011

[4] 1. Simko, T. Szidarovszky, A. G. Csaszar; Journal of Chemical Theory and Computation, 2019 (15)
4156-4169

[3] J. C. Tremblay, T. Carrington; Journal of Chemical Physics, 2005 (122) 244107

[4] D. Papp, T. Szidarovszky, A. G. Csaszar; Journal of Chemical Physics, 2017 (147) 094106
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OPTIMIZING NOBEL METAL FREE CATALYSTS FOR CO2 ACTIVATION
TOWARDS HIGH ACTIVITY AND SELECTIVITY

Anastasiia Efremova®, Andras Sapi®

aUniversity of Szeged, Department of Applied and Environmental Chemistry, Rerrich Bela ter 1.
Szeged, H-6720, Hungary

Chemical recycling of carbon dioxide (CO,) attaches considerable importance to its utilization,
especially nowadays, when the concentration of carbon dioxide is high and continues to grow on a yearly
basis. In this study we proposed a solution to CO- utilization using cheap nobel metal free catalysts as
well as designed catalysts. Carbon dioxide was activated with hydrogen and with methane.

The activities of synthetically obtained 0.5% Pt/SBA-15, mesoporous NiO, 0.5% Pt/NiO as well
as of commercial CozO4 catalysts were studied in continuous flow fixed-bed rector with He and Ar
carrier gases. Being the reference measurement, 0.5% Pt/SBA-15 showed low activity in both carbon
dioxide hydrogenation and dry reforming of methane reactions. Mesoporous NiO demonstrated good
activity in CO, hydrogenation reaction with high CO, conversion (80% at 610K), consumption rate
(17000 nmol/gs at 638K) and methane selectivity. In contrast, Pt/NiO showed slightly worse
performance but was methane selective as well. In DRM reaction mesoporous NiO was distinguished
with remarkable activity — CO, consumption rate was 5.5 times higher than that in CO; hydrogenation
reaction while Pt/NiO was considerably less active. Activity deteriorating effects for Pt nanoparticles
were explained by the fact that the latter provide additional reduction of NiO on the interface, which
was supported by TPR-measurements. Development of cheap nobel metal free catalysts was proposed.
In this regard, cheap pristine support (commercial CozO4) was tested in CO, activation reactions at
different reduction temperatures (473K, 573K, 673K) and being reduced at 473K, showed the highest
conversion values in hydrogenation reaction (66% at 648 K). All three catalytic systems demonstrated
high percentage of methane selectivity. However, they turned out to be inactive in carbon dioxide
reforming of methane reaction and unwanted high ratios of CO/H> were observed.

The catalytic results emphasized the importance of nature of metal/metal oxide interface. Nobel
metal free catalytic systems composed of pristine metal oxide supports providing enhanced activity and
selectivity may be developed on account of finding the optimal balance of Me/MeO on the interface by
varying reduction and pretreatment conditions.

Keywords: mesoporous oxide, Pt nanoparticles, CO; hydrogenation, dry reforming of CHa.
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QUANTITATIVE ANALYSIS OF THE TRYPTOPHAN METABOLITES IN
MULTIPLE SCLEROSIS BY UPLC-MS-MS

Ferenc Tomési?, Gabor Kecskeméti?, Edina CsehP, Elza Szabd®, Cecilia Rajda®, Robert
Kormany®, Laszl6 Vécsei®® and Tamas Janaky?

8Department of Medical Chemistry, Interdisciplinary Excellence Centre, University of Szeged, Dom tér 8, 6720
bDepartment of Neurology, Interdisciplinary Excellence Centre, University of Szeged, Semmelweis u. 6, 6725
°Egis Pharmaceuticals Plc., Kereszturi ut 30-38, 1106 Budapest, Hungary
dHungarian Academy of Sciences, MTA-SZTE Neuroscience Research Group, Semmelweis u. 6, 6725 Szeged

The simultaneous quantitative measurement of tryptophan metabolites is a great challenge due to
their diverse chemical properties, e.g. having acidic, basic and nonpolar functional groups and the
immensely different concentration levels in the biological matrices such as serum and cerebrospinal
fluid (CSF).

A short UPLC-tandem mass spectrometry method was developed for targeted analysis of twelve
most important tryptophan metabolites (serotonin - SERO,kynurenine - KYN, 3-hydroxyanthranilic acid
- 3-HANA, tryptophan - TRP, 5-hydroxyindoleacetic acid - 5-HIAA, anthranilic acid - ANA, kynurenic
acid - KYNA, 3-hydroxykynurenine - 3-HK, xanthurenic acid - XA, melatonin - MELA, picolinic acid
- PICA and quinolinic acid - QUIN) in human CSF. To achieve absolute quantification deuterium-
labeled internal standards were used. Three metabolites were analysed in derivatized form (3-HK, PICA
and QUIN) together with nine underivatized ones. DryLab®-4 software was applied to select optimal
conditions (column, organic modifier, pH of the mobile phase, gradient length and temperature) for
separation of these metabolites. Following the official guidelines, a validation process was carried out
to determine the intra- and inter-day precision, accuracy and sensitivity of the developed method.

To demonstrate the robustness of our UPLC-MS/MS method, these tryptophan metabolites were
analysed in serum and CSF samples from control persons and patients with multiple sclerosis. Although
some changes in tryptophan metabolite profile were associated with multiple sclerosis [1], we decided
to investigate a wider range of metabolites in order to find biomarker(s) for early diagnosis of the
disease. Compared to the control group a dramatic increase of QUIN and decrease of KYNA
concentration was observed in the multiple sclerosis group, resulting in a significant rising of
QUIN/KYNA ratio.

[1] N. Torok, Z. Majlath, F. Fiilop, J. Toldi, L. Vécsei, Current Drug Metabolism, 2016 (5) 412-429 .

Acknowledgement: This work was supported by the 20391 3/2018/FEKUSTRAT project and GINOP-2.3.2-
15-2016-00034.

36



ANTITUMOR COPPER COMPLEXES OF SALICYLALDEHYDE
THIOSEMICARBAZONES:
SOLUTION CHEMISTRY AND BIOLOGICAL ACITIVITY

Tatsiana Petrasheuskaya,® Orsolya Dométor,® Gabriella Spengler,” Annamaria Kincses,” Nora
V. May,° Marton A. Kiss," Eva Franks,” Eva A. Enyedy,?

2) Department of Inorganic and Analytical Chemistry, Interdisciplinary Excellence Centre, University of Szeged,
Doém tér 7, H-6720, Szeged, Hungary
b) Department of Medical Microbiology and Immunobiology, University of Szeged, Dém tér 10, H-6720, Szeged,
Hungary
c) Research Centre for Natural Sciences Hungarian Academy of Sciences, Magyar tudésok korutja 2, H-1117
Budapest, Hungary
d) Department of Organic Chemistry, University of Szeged, Dom tér 8, H-6720, Szeged, Hungary

Salicylaldehyde thiosemicarbazone (STSC) and its simple derivatives usually exhibit only low
cytotoxic activity against tumor cells; however, their copper(ll) complexes are often much more active
[1], most probable due to their high stability and redox properties. In this study, seven novel copper(ll)
complexes with steroidal TSC derivative, estrone-TSC and a simpler structurally-related bicyclic
compound, a new 5,6,7,8-tetrahydro-1-naphtol-based molecule and their differently methylated
derivatives were synthesised and characterised by spectroscopic methods (UV-visible spectrometry,
EPR spectroscopy, fluorimetry) and ESI mass spectrometry. The ligands and complexes were tested in
four human cancer cell lines, namely doxorubicin-sensitive (Colo 205), multidrug resistant (Colo 320)
human colonic adenocarcinoma cell lines, in a breast cancer cell line (MCF-7) and normal human
embryonal lung fibroblast cells (MRC-5). The proton dissociation processes of the ligands and stability
of the copper(Il) complexes were investigated in pure aqueous solution or in a 30% (v/v) DMSO-H,0
solvent mixture by UV-visible titrations. In addition, the lipophilicity, membrane permeability and direct
redox reaction of the complexes with the physiological reductants was also monitored under anaerobic
conditions. Some of the copper(Il) complexes revealed promising anticancer properties.

[1] E.A. Enyedy, E. Zsigo, N.V. Nagy, C.R. Kowol, A. Roller, B.K. Keppler, T. Kiss, Eur. J. Inorg.
Chem. 2012 (2012) 4036-4047.

Acknowledgements:
National Research, Development and Innovation Office-NKFIA projects GINOP-2.3.2-15-2016-00038, FK
124240 and FIKP program TUDFO/47138-1/2019-1TM .
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LAYERED DOUBLE HYDROXIDES FOR REMEDIATION OF MINING
WASTEWATERS
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The efficient removal of a range of anionic and cationic contaminants from acid mine waters to
facilitate water reuse or for safe discharge constitutes a major environmental challenge. Layered double
hydroxides (LDHSs) are anionic clays composed of mixed positively charged lamellar metal hydroxides
and charge compensating anions between the layers. Recently LDH-type materials have shown
considerable efficacy at experimental and full-scale for mine water treatment [1]. Numerous studies
document LDH as an adsorbent for different contaminants present in wastewaters, but few consider the
removal efficiency of the spent adsorbent. In the present work, LDH-type materials were prepared in-
situ under different experimental conditions with a method for their separation also developed. The
medium for the synthesis was wastewater from a Western Australian gold mine. This work demonstrated
that an interlinked network of smaller LDH aggregates was formed during synthesis leading to the
development of stable colloids. Different approaches were tested to separate the solid materials
containing the captured contaminants from the solute. Different charging agents; negatively charged
polyelectrolytes (poly(styrene sulfonate) and dextrane sulfate) and phosphate anions adsorbed strongly
on the slightly positively charged particle networks causing charge neutralization and overcharging,
however, destabilization of the stable dispersions was unsuccessful. Diluting the samples led to rapid
sedimentation and separation of the LDH phase, which facilitated higher solute recoveries. This study
gives an insight into in-situ formation of LDH in both model and in mine water systems enhancing the
understanding of adsorption, sedimentation and colloidal properties during the removal process.

[1] Douglas, G.; Shackleton, M.; Woods, P., Appl. Geochem. 2014 (42) 27-37.

Financial support by the Lendiilet program of the Hungarian Academy of Sciences (96130) and by the
Ministry of Human Capacities, Hungary (20391-3/2018/FEKUSTRAT) is acknowledged.
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1,4-DIOXANE INDUCED STRUCTURAL CHANGES OF BIOMEMBRANE
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1,4-dioxane is a cytotoxic B2 type human carcinogen, a serious water pollutant produced solely
by industrial activity. The effect of 1,4-dioxane on phospholipid membrane models composed by DPPC
and its branched isomer (IPPC) was investigated using Molecular Dynamics and metadynamics
simulations. During our simulations 1,4-dioxane was found to be able to penetrate inside both types of
biomembranes. Clear and polluted membranes were compared by membrane structural parameters such
as APL, VPL, compressibility modulus, membrane thickness and orderliness of lipid tails. While neat
systems significantly differ from each other, the presence of the pollutant has the same effect on both
types of lipid membranes. Orientational preferences of water and dioxane molecules were also
investigated and different membrane regions have been specified according to the stance of water
molecules. Free energy profile for 1,4-dioxane penetration mechanism into DPPC membranes was
carried out using metadynamics for two different concentrations of the pollutant (c1=7.51, ¢2=75.10
g/dm3), which showed that the higher the concentration is, the lower the free energy of penetration gets.
The penetration mechanism has been described in detail based on the orientational preference of 1,4-
dioxane molecules and the free energy profile.[1]

[1] Z. B. Rozsa, L. J. Németh, B. Jojart, K. Nehéz, B. Viskolcz, and M. Széri, Journal of Physical
Chemistry B, 2019 (123), 7869-7884.
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project, aimed to promote the cooperation 895 between the higher education and the industry.
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ADSORPTION OF FORMAMIDE AT THE SURFACE OF AMORPHOUS AND
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The adsorption of formamide was studied with grand canonical Monte Carlo (GCMC) simulation
at the surface of crystalline (In) ice at 200 K and at the surface of low density amorphous (LDA) ice at
the temperature of 50 K, 100 K and 200 K. The investigated systems are significant in the troposphere
and in the interstellar medium (ISM).

The results show no considerable amount of formamide dissolved in the bulk ice phase in any
case. The adsorption of formamide at the ice surface under these conditions is a very strongly preferred
process, which has to be taken into account when studying the chemical reactivity in these environments.
We found multimolecular layer adsorption, which occur precedes the saturation of the first molecular
layer. Due to the strong lateral interaction acting between the adsorbed formamide molecules, the
adsorption isotherm does not follow the Langmuir shape. Adsorption is found to be slightly stronger on
LDA than I ice under identical thermodynamic conditions, due to the larger surface area exposed to the
adsorption. During the examination of the molecules in the first adsorbed layer of formamide, we found
a very strongly bounded system to the ice surface, forming typically four hydrogen bonds with each
other and the surface water molecules. The preferred orientation of the formamide molecules show
parallel arrangement with both ice surface.

This research was supported by the European Union and the Hungarian State, co-financed by the European
Regional Development Fund in the framework of the GINOP-2.3.4-15-2016-00004 project, aimed to
promote the cooperation between the higher education and the industry.
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A MECHANISTIC INVESTIGATION OF BENZO(A)PYRENE FORMATION
WITH ACETYLENE ADDITIONS
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The investigations of the pollutants emitted by the fossil-fueled combustion processes gain
increasing attention. Polycyclic aromatic hydrocarbons (PAH) belong to such toxic chemicals, with a
major concern regarding their formation mechanisms. The science of these molecules has importance
on numerous research fields, however their examinations are mostly related to the problem of soot
emission. PAH molecules are considered as precursors of soot, due to the similarities in their chemical
structures. This fact aroused the desire of the combustion society to understand deeply the mechanism
of PAHs in order to get a better insight into the formation and further growth of soot particles. As time
passed several PAH reaction mechanisms were proposed, based on experimental and theoretical results,
and these were also implemented in better and better soot growth prediction kinetic models. The reaction
frameworks of PAHS with up to 3 rings are well-established, however, the reaction channels of bigger
PAHs are severely incomplete. This work targets to reduce this lack of knowledge with the investigation
of the reaction mechanism of benzo(a)pyrene, a PAH with 5 aromatic rings. To achieve this, a three type

of reaction mechanism were employed, all of them with the addition of acetylene or acetylene
radical as major steps. The elementary steps of the chemical pathways were examined by density
functional theory methodsB3LYP/6-31+G(d,p) and M06-2X/6-311++G(d,p)]. The reactions started
from chrysene and benzo(a)anthracene, which are less toxic than the final product as they are containing
only four aromatic rings. The obtained results show that energetically the pathways from the two starting
materials are very similar to each other, and the benzo(a)pyrene could be reached through both reactants.
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Az elmult évtizedekben a beporzd rovarok rohamos pusztulasa vilagviszonylatban is fenyegetd
jelenség a human élelmezés tekintetében, amelyet sokszor a vegyszerintenziv termelés szamlajara irnak.
A méhek egészségét azonban nem csupan a peszticidek veszélyeztetik, legalabb akkora mértékben
okozza elhullasukat a valtozatos méhlegeldk hianyabol adodo alultaplaltsag, valamint a haziméh (Apis
mellifera) ektoparazitaja, az azsiai méhatka (Varroa destructor), amely kezelése a globalis méhészet
legnagyobb probléméjat okozza. A forgalomban 1évo atkaellenes vegyszerekre nézve az évek soran a
Varroa atkak immunitast szerezvén rezisztenssé valtak, hatalmas kockazatnak kitéve ezzel a mérsékelt
Oovi méztermelést és novénytermesztést. Egy német kutatocsoport 2018 év elején igéretes alternativat
fedezett fel, mely forradalmi ujitast hozhat a Varroozis kezelésében. A méhek etetésére hasznalt
cukorszirupba kevert litium-klorid hatékony és konnyen kezelheté megoldast nyujthat az atkafert6zés
ellen, mivel szelektiven pusztitja a parazitaszervezetet anélkiil, hogy a méhekét karositana. A pontos
hatdsmechanizmus azonban még nem ismert és a mézekben, valamint a méhészeti termékekben
megjelend esetleges szermaradvanyokat is vizsgalni kell.

Ebben a tanulmanyban célul tlztik ki a litium-klorid akkumuléacios utjanak vizsgalatat, a
litiumsdval kezelt kaptarokbol szarmazd méhek, illetve méhészeti termékek analizise révén. A kisérlet
soran egy kontroll és négy kezelt méhcsalddot vizsgaltunk, a kezelt méhcsaladokat 25mM
rendelkezésiikre. A mintak litiumtartalmanak meghatarozasara egy rutinanalizis szamara is konnyen
adaptalhatd minta-elokészitési és mérési modszert fejlesztettiink, melyet a koltséghatékony
elemanalizist biztosité mikrohullami plazma atomemissziés spektrométerre (MP-AES)
optimalizaltunk.

Megallapitottuk, hogy a litium eloszlik a méhek testében, megjelenik a garatmirigyben, eljut a
méhek labaiba, amelyek a kiilon-kiilon torténé mintavételezéskor, vagy a kaptartdrmelékbdl
Osszegylijtve megfeleld anyagot szolgaltathatnak a kaptarban 1évo litium szintjének monitorozasara. Azt
tapasztaltuk, hogy a litium-klorid kis koncentracidoban bekeriil az emberi fogyasztasra szant mézbe,
illetve a kozelben 1év6 nem kezelt kaptarokban is megjelenik a kezelés korai szakaszaban, a dezorientalt
méhek révén. Mindezek mellett kisérleteink megerdsitették a LiCl miticid hatasat, igy ez a szer
alternativaja lehet a szintetikus atkaellenes vegyszereknek, melyek szermaradvanyai hosszl ideig jelen
lehetnek kaptarban

Koszonetnyilvanitas: Az elemanalitikai mérések elvégzéséhez sziikséges ICP-OES és MP-AES késziilékeket
az Agilent Technologies Inc. (Novo-Lab Kft) bocsatotta rendelkezésiinkre. A kutatas a GINOP-2.3.2-15-
2016-00008, GINOP-2.3.2-15-2016-00054 és EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00008 szamu projekt keretében,
az Eurdpai Unio6 tamogatasaval, az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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SZULFAMETAZIN ATALAKITASA UV ES UV/VUV FOTOLIZISSEL, OZONOS
KEZELESSEL ES UV/OZON KOMBINACIOJAVAL

Farkas Luca?, llaria Monzini?, Nafradi Maté!, Fuderer Dalmal, Alapi Tiinde!

1Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Szeged
2University of Padova, Department of Chemical Sciences, Padova

Az antibiotikumok tilzott mértékii hasznalatanak koszonhetden napjainkban mar nem csak, mint
nélkiilozhetetlen gyogyszerek, hanem a kdrnyezet igen veszélyes szennyezoiként is ismertté valtak. Az
antibiotikumok jelentds része valtozatlanul, részlegesen tovabb alakulva, vagy metabolitok formajaban
tavozik az €16 szervezetbdl, elsdésorban az emberek és az allatok vizeletében és bélsaraban valasztédva
ki. A szennyvizkezelés jelenleg alkalmazott modszerei azonban nem képesek a szennyvizekbe bekeriild
antibiotikumokat artalmatlanitani, igy azok kijutathatnak a kornyezetiinkbe. Ennek egyik
kovetkezménye, hogy az elmilt évtizedekben az antibiotikum-rezisztens baktérium torzsek szama
jelentésen megnoétt, ami belathatatlan kovetkezményekkel jarhat.

Munkank soran a viztisztitdsban jelenleg is hasznalt additiv modszerek koziil vizsgaltuk az UV (254
nm), UV/VUV (254/185 nm) fotolizis, az 6zonos kezelés, illetve annak UV fotolizissel vald
hatékonyan atalakithaté kozvetlen fotolizissel is, azonban a koztitermékek jelentds része ebben az
esetben nem alakul at, a besugarzott oldat KOI értéke nem csokken. UV/VUYV fotolizis soran, a képz6do
hidroxilgyokoknek koszonhetden az atalakulas sebessége megnd, és végbemegy a mineralizacid is. Az
o0zon meglehetdsen szelektiv oxidaloszer, szerves vegyiiletekkel lejatszodd reakciok sebességi
allandoinak értéke széles skdldn mozog. A szulfametazinnal igen gyorsan elreagal, a KOI csokkenése
azonban egy id0 mulva megall, ami 6zonnal nem reagald koztitermékek képzddésére utal. UV
fotolizissel kombinalva az 6zonos kezelést, a szulfametazin atalakulasi sebessége csak kismértékben
nétt, ugyanakkor a mineralizacid sebességére pozitiv hatdssal volt. Egy vizkezelési moddszer
hatékonysdga nem csupan a célvegyiilet atalakulasi sebességével jellemezhetd, hanem a cél elérése
érdekében Dbefektetendd energiaigénnyel is. Ennek megfeleléen eredményeink alapjan
Osszehasonlitottuk az alkalmazott modszerek elektromos energia felhasznalasat is, felhasznalva a J.
Bolton altal kifejlesztett modellt.

Koszonetnyilvanitas

Alapi Tiinde koszoni a tamogatast a Magyar Tudomanyos Akadémia Bolyai Janos Kutatasi Osztondijanak.
Az innoviciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3-SZTE-207 és UNKP-19-4-SZTE-115 kédszami Uj
Nemzeti Kivalosagi Programjanak timogatasaval késziilt.
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A HIPOKLOROSSAV REAKCIOJA AMINOSAVAKKAL: KEPZODES- ES
BOMLASKINETIKA

Simon Fruzsina?, Szabé Maria?, Fabian Istvan®°

aSzervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen, Egyetem tér 1., Magyarorszag, 4032
®MTA-DE Redoxi- és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport, Debreceni Egyetem,
Debrecen, Egyetem tér 1., Magyarorszag, 4032

A hipoklorossav és az aminosavak kozvetlen reakcidjaban N-kléraminosavak keletkeznek. A
kléraminok kémidja két teriileten kiemelkedd. Egyrészt a vizeket szennyezd virusok, gombak és
baktériumok elpusztitasara foként klort vagy hipoklorossavat hasznalnak. A vizekben jelenlévd
ammonia ¢és szerves aminok az eldzéekben emlitett fertétlenitdszerekkel reagalnak és N-kloraminok
képzddnek, amelyek masodlagos ferttlenitészereknek tekinthetok. [1,2].

Az ¢l6 szervezetben levd kloridion és hidrogén-peroxid mieloperoxiddz enzim altal katalizalt
reakciojaban hipoklorossav képzodik, ami fehérjékkel, peptidekkel, aminosavakkal reagal és szintén N-
kléraminok megjelenését eredményezi. A hipoklorossavnak és a kloraminoknak is meghatdrozo
funkciodja van a szervezet gyulladasokkal szembeni védelmében [3].

Az irodalomban viszonylag kevés biztos eredményt talalunk az N-kléraminosavak képzddésével
és bomlasaval kapcsolatban. Ezért 17 fehérjealkotd aminosav hipoklorossavval lejatszodo reakciojaban
részletes kinetikai vizsgalatokat végeztiink pH 3-13 kozotti tartomanyban.

A kloraminok a gyors képzddést kovetden egy viszonylag lassi folyamatban elbomlanak. A
bomlasi reakcidé soran keletkezd termékeknek alapvetd jelentdosége van a N-kloraminosavakhoz
rendelhetd élettani hatdsok értelmezésében. Részletes kinetikai vizsgalatokat végeztiink az a-alaninbodl,
illetve az elagazd lancu aminosavakbol keletkezd N-kloraminosavak bomlasira vonatkozoan és a
folyamat soran keletkez6 termékeket is azonositottuk.

[1] G. C. White, Handbook of Chlorination and Alternative Disinfectants; Van Nostrand Reinhold: New
York, 1992.

[2] M. Deborde; U. von Gunten, Water Res. 2008, 42, 13.

[3] J. M. Pullar; M. C. M. Vissers; C. C. Winterbourn, IUBMB Life 2000, 50, 259.

Az anyagi forrasért koszonetet mondok az OTKA K 124983 szamu palyazatnak.

A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Europai Unié tamogatasaval, az
Eurépai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg.

Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-3 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjinak

szakmai tamogatasaval késziilt. ' "H{F
A Richter Gedeon Talentum Alapltvany (1103 Budapest, Gyomrdi ut 19-21.) anyagi timogatasaval jott

1étre. ricire Grorox
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NEONIKOTINOID TARTALMU VIZEK I:IETEROGEN FOTOKATALITIKUS
KEZELESE

Nafradi Maté, Hlogyik Tamas, Dr. Alapi Tiinde
Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Szeged

Az utdbbi években jelentds figyelmet kaptak a neonikotinoid inszekticidek, elsdsorban a mézeld
méhekre gyakorolt toxikus hatdsuk miatt. Munkank célja volt két, elterjedten és nagy mennyiségben
hasznalt neonikotinoid, az imidakloprid és tiakloprid fotokatalitikus atalakitasanak vizsgalata, TiO>
katalizatort hasznalva, valamint eredményeink 6sszehasonlitdsa a szakirodalommal.

Az altalunk alkalmazott koriilmények kozott az imidakloprid és a tiakloprid egyarant kozel 30
perc alatt teljesen atalakul, am szamos koztitermék marad a besugarzott szuszpenzidban, annak ellenére,
hogy heterogén fotokatalizis soran tobbnyire a szerves vegyliletek atalakulasa és mineralizacidja kozel

crcr
Iy

crer

novelése 10 tf% felett mar nem volt szignifikans hatissal az atalakulasi sebességre. A peszticid
hatéanyagok és koztitermékeik dehalogenizacidja teljes mértékben lejatszodik a hatéanyagok
atalakulasanak ideje alatt. A teljes szerves széntartalom (TOC), illetve a kémiai oxigénigény (KOI)
csokkenésével jellemezhetd a mineralizacio hatékonysaga. Mindkét vegyiilet esetén a KOI és TOC
értékek csokkenése jelentdsen lelassult a célvegyiiletek atalakuldsa utdn, ami nehezen oxidalhato
koztitermékek képzddésére utal. A nitrogéntartalom nitratta alakulasat csak imidakloprid esetén tudtuk
kimutatni, ebben az esetben is csak a teljes nitrogén tartalom 25 %-a volt kimutathato nitratként. Ez
utobbi megerdsiti, hogy a heterogén fotokatalizissel nehezen atalakuld koztitermékek valdszintileg
nitrogén tartalmu szerves vegyiiletek.

A publikicié a Bolyai Janos Kutatéi Osztondij valamint az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium
UNKP-19-3-SZTE-207 és UNKP-19-4-SZTE-115 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai
tamogatasaval késziilt.
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CIKLOTRONNAL ELOALLITOTT %S¢ RA]?IQJELZESI HATEKONYSAGANAK
OPTIMALIZALASA

Forgacs Viktoria?, Lesko Maté?, Szikra Dezs6?

aDebreceni Egyetem AOK Orvosi Képalkoté Intézet Nukledris Medicina Nem Onallé Tanszék
4032 Debrecen, Nagyerdei krt. 98., e-mail: forgacs.viktoria@med.unideb.hu

A pozitronemisszios tomografias (PET) vizsgalat soran meghatarozhato a szervezetbe juttatott
radioaktiv pozitronboml6 izotépok bomlasdnak pontos helye, mely soran képet alkothatunk a pozitron-
annihilacios események segitségével. Peptidek, fehérjék és antitestek esetén a fémizotdpokkal valo
jelzés gyakran el6nydsebb, mint a rovid felezési idejii °F és 'C izotopok hasznalata. A radiofémek
koziil kedvez6 tulajdonsagaival kiemelkedik a ciklotronnal is el6allithato szkandium-44 (*Sc, ty, = 3,97
h)[1]. Felhasznalasat az el6allitas soran keletkezd- illetve bele keriilé szennyezé fémionok nehezitik.
Munkank célja a hideg” és a radioaktiv fémszennyezdk kvalitativ- és kvantitativ meghatarozasa, és
ezek mennyiségének minimalisra csdkkentése volt.

A “Sc-ot sajat készitésli szilard target rendszer segitségével allitottuk eld, természetes
izotopdsszetételli fém kalcium besugarzasaval (**Ca(p,n)*Sc)[2]. A pozitronbomld izotopokat
gammaspektrométerrel, mig a hideg fémionokat ionkromatografiasan azonositottuk, utobbihoz kolonna
utani komplexképzéssel valasztottuk el és tettilkk detektdlhatova a szennyezd fémionokat. A
radionuklidos azonositads soran az atlagos Osszetétel a DGA ioncseréld gyantan valo tisztitas utdn:
98,48% *‘Sc és 1,52% *™MSc. Az ionkromatografias mérések soran komplexképzOként PAR (4-(2-
piridilazo)rezorcinol) reagenst, mig eluensként PDCA (piridin-2,4-dikarboxilsav) alkalmazva
jellemzden inaktiv Zn?* és Fe®" jelenlétét tapasztaltuk, 0,05 — 0,10 ppm koncentraciétartomanyban
Dionex lonPac CS5A oszlopon. Ezt kévetéen makrocikluos komplexképzét (DOTA) hasznaltunk
modellvegyiiletként a jelzési reakcid tesztelésére. A jelzési hatasfok meghatarozasara altalanosan
alkalmazhato6 folyadékkromatografias modszert dolgoztunk ki, ahol a szabad fémion j6l elkiilonithet6 a
jelolt komplextdl. Kitapadas vizsgalatok soran KNOs-ot ¢€s oxalsavat tartalmazo eluens bizonyult a
leghatékonyabbnak (99,4%).

Sikeriilt megvaldsitani a **Sc rutinszerti eldallitasat ciklotronban. Modszereket dolgoztunk ki a
szennyez0 fémek meghatarozasara és eltavolitasara, mellyel ndvelhetd a jelolés hatasfoka. A kidolgozott
folyadékkromatografias elvalasztas alkalmas a TLC kivaltasara, gyorsitva és egyszerlisitve a
sorozatméréseket, csokkentve a sugarterhelést, valamint ndvelve az eredmények reprodukalhatosagat.

[1] N. C. Grignon et al., Nuclear Instruments and Methods in Physics Research, 2007 (571) 142-145.
[2] S. Krajewski et al., Radiochimica Acta, 2013 (101) 333-338.
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SPECIFIKUS KOLCSONHATASOK ALAPJAN DUSULO PET
RADIOFARMAKONOK TERVEZESE

Dénes Noémi?, Trencsényi Gyorgy?, Kis Adrienn?, P. Szabé Judit?, Berényi Ervin®, Mez6
Gabor®, Hunyadi Janos®, Kertész Istvan®

aDebreceni Egyetem, AOK, Orvosi Képalkoté Intézet, Nukledris Medicina Nem Ondllé Tanszék
®MTA-ELTE, Peptidkémiai Kutatécsoport
®Debreceni Egyetem, Borgyogyadszati Klinika

Hazankban a daganatos betegségek jelentik az egyik vezetd haldlokot. A halalesetek egy része
elkeriilhetd lenne korai és hatékony diagnosztikai mdodszerek felhasznalasaval. A PET képalkotasban
jelenleg altalanosan hasznalt radiofarmakonok nem specifikus kolcsénhatasok alapjan disulnak a
tumoros szovetekben. Ezért célunk, hogy olyan kutatdsi témaban is igyekezziink a radioligandum-
fejlesztésben elore 1épni, amely célja a tumorok minél hatékonyabb diagndzisa. A molekularis
célpontunk az angiogenezis. Az érképzO6dés folyamatdban, a tumorok attétképzésében fontos szerepe
van az aminopeptidiz N (APN/CD13) [1] molekulanak. Az intézetben folyd munka soran mar
kidolgoztunk egy sikeresnek bizonyuld6 NGR [2] analogot, amelyet gallium-68-cal jeloltiink és
specifikus kotédést mutatott a molekularis célponthoz. Ezen eredményeink kapcsan szeretnénk a
radiokémiai gyakorlatban még nem hasznalt 4j APN/CD13 szelektiv peptid-szarmazékokat fejleszteni
a jobb receptoridlis tulajdonsagok és hatékonyabb képalkotas elérése céljabol.

A kutatasi munka soran célunk négy 0j APN/CDI13 szelektiv peptid-szarmazék eldallitasa,
amelyek alkalmasak lehetnek az angiogenezis kimutatasara. A vegylileteket kelatorral konjugaltuk. A
szarmazékoknal tobb ponton optimalizalt radiojeldlést hajtottunk végre Ga-68-cal. A radiojeldléshez
8Ge/%®Ga generatort (Eckert-Ziegler, GalliaPharm® tipus) alkalmaztunk. Stabilitds vizsgalatot
végeztiink egér szérumban. A négy j APN szelektiv szarmazékot a referencia %Ga-NOTA-NGR-el
hasonlitottuk 0ssze a receptorialis tulajdonsagaik vizsgalata céljabol B16/F10 tumoros egér modellen
miniPET kamera segitségével.

Sikeriilt eléallitanunk négy 0j Ga-68-cal jelolt peptid-szarmazékot, amelyeket a radiokémiai
gyakorlatban eddig még nem hasznaltak, s alkalmasak az angiogenesis megjelenitésére. Biztatok a
receptor-kotodési vizsgalatok. A tovabbi terveink kozott szerepel a vegyiiletek alapos tesztelése in vivo
koriilmények kozott.

[1] R. Pasqualini, E. Koivunen, R. Kain, J. Lahdenranta, M. Sakamoto, A. Stryhn, R.A. Ashmun, L.H.
Shapiro, W. Arap, E. Ruoslahti: American Association for Cancer Research, 2000, 1; 60(3): 722—
727.

[2] G. Maté, 1. Kertész, K. N. Enyedi, G. Mez6, J. Angyal, N. Vasas, A. Kis, E. Szabo, M. Emri, T. Biro,
L. Galuska, Gy. Trencsényi: European Journal of Pharmaceutical Sciences, 2015, 10, 69, 61-71.

Koszonetnyilvanitas: A kutatas ,, Az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3-1-DE-195

kédszami Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai timogatasaval késziilt.”
A munka az EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00009 projekt tamogatasaval valosult meg.
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FENANTROLIN-MONO-N-OXID NIKKEL(l I)-,ES REZ(II)IQNOKKAL ALKOTOTT
KOMPLEXEINEK EGYENSULYI VIZSGALATA

Najéczki Ferenc?, Santa Széfia Otilia?, Lihi Norbert®®, Fabian Istvan®®
a Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem
® MTA-DE Redoxi és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa kutatécsoport
4032, Debrecen, Egyetem ter 1.
najoczki.ferenc@science.unideb.hu, +36 52 512-900/22327

Kutatocsoportunkban mar masfél évtizede foglalkoznak a peroxomonoszulfat-ion (PMS, oxon,
HSOs") oxidacios reakcidinak kinetikai vizsgalataval. Korabbi munkank soran heterociklusos N-oxidok,
N-oxidacidjanak kinetikajat (PMS-, pH- és homérsékletfiiggés) vizsgaltuk. Megallapitottuk, hogy mind
a protondlt (savas ag), mind a deprotonalt szubsztratumok (semleges ag) oxidacidja lejatszodhat és
meghataroztuk a parhuzamos utak kinetikai és aktivalasi paramétereit [1].

A kinetikai eredményeket felhasznalva sikeresen szintetizaltunk 11 kiilonbdzé mono-N-oxid
szarmazékot, melyekbdl csak 2 volt ismert az irodalomban.

Ezen vizsgalataink soran tanulmanyoztuk az eléallitott 1,10-fenantrolin-mono-N-oxid (phenO)
réz(1)- és nikkel(Il)ionokkal alkotott komplexeinek sav-bazis tulajdonsagait, stabilitasi allandoit és ezek
alapjan a vizes oldatban képz6dé komplexek koncentracié eloszlasat a pH fiiggvényében. Erre a célra a
kovetkez0 modszereket alkalmaztuk: pH-potenciometria, pH-potenciometriaval kombinalt UV-
spektrofotometria és relaxometrias titralas.

Mindkét fémion esetében a nagy stabilitasu biszkomplexek képzddése kedvezményezett, 2x(N,O)
koordinalt részecskék alakulnak ki. Ezen komplexek mar a fémion — ligandum ekvimolaris oldataban is
jelentés mértékben képzddnek, amit UV-spektrofotometrids és relaxometrids eredmények is
alatamasztanak. A nikkel(Il)ionok esetén a biszkomplexek kialakulasanak termodinamikai hajtdereje a
siknégyzetes geometriaju komplex képzddése, mig a réz(Il)ionok esetében vélhetden egy tetragonalis
torzulds okozza a biszkomplex kitlintetett stabilitasat.

[1] F. Najoczki, G. Bellér, M. Szabo, I. Fabian New Journal of Chemistry, 2017 (41) 9947-9953.

Koszonetnyilvanitas: Kutatasainkat tAmogatta a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (K-
124983 és PD-128326) és az Europai Regionalis Fejlodési Alap GINOP-2.3.2-15-2016-00008 és a GINOP-
2.3.3-15-2016-00004.
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FLUORESZCENS JELOLESU CRP ASSAY FEJLESZTESE PAPIR HORDOZON

Juranyi Eszter Petra?, Dr. Berényi Szilvia?, Dr. Gyurcsanyi Rébert®

& BME Lendiilet Kémiai Nanoérzékelok Kutatocsoport,
Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111, Budapest, Szt. Gellért ter 4.

A C-reaktiv protein (CRP) egy plazma fehérje, amely részt vesz a szisztémas immunvalasz
kialakitasdban. Gyulladasos folyamatok soran megnd a vérben a koncentracidja, ezért diagnosztikai
célokra mar régota hasznaljak. A CRP lehetéséget nyljt a bakterialis és virusos eredetii fertdzések
megkiilonboztetésére is, ezért egy, az orvosi rendel6ben is alkalmazhato ,,Point-0f-Care” (POC) jellegi
diagnosztikai eszk6z rendkiviil hasznos lehet a terapias dontések tamogatasdban, és hozzdjarulhat az
indokolatlanul felirt antibiotikumok mennyiségének csokkentéséhez.

A papir alapu tesztek jelentdsége olcsosagukban és egyszeriiségiikben all. Mindemellett a teszt
elvégzésére lehetéség nyilik a korhazakban, orvosi rendel6kben vagy akar a betegagy mellett is. A
pontos papir alapu POC assay fejlesztésének elsd 1épése lehet egy jol és érzékenyen miikodd dot blot
modszer 1étrehozasa.

Kutatasom soran egy fluoreszcens jelolésti fehérje asssay-t fejlesztettem papir hordozon CRP
nagy érzékenységli kimutatasara. Ennek a szendvics komplexnek a felépitése az 1. abran lathato.

A dot blot assay megvalositasahoz sziikséges elOkisérleteket, és optimalizalasi 1épéseket
végeztem el. A kisérleteket a mintatérfogat optimalizalasatdol kezdtem, majd kivalasztottam
leghatékonyabb blokkoloszert, valamint vizsgaltam, hogy sziikséges-e a feliilet aktivalasa az assay
megkezdése elott.

Az Elokisérleteket Osszesitve kidolgoztam egy protokollt fehérje assay megvaldsitasara papir
hordozo6 feliiletén. A kifejlesztett assay koncentracio fiiggését vizsgalva azt kaptam eredményiil, hogy a
0,1-2,5 pg/ml-es CRP tartomanyon beliil a valaszjel linearisan valtozik, a ndvekvo koncentracio hatdsara
né a detektalt fényintenzitas.

Tovabbi munkam soran a miikodo fehérje assay dinamikus tartomanyanak bévitésére végeztem
torténo inkubalasi idejét, valamint a mddositott részecske koncentraciojat és az inkubalasi idot.

Mivel az optimalizalasi kisérletek utan sem sikeriilt a teljes klinikailag relevans tartomanyt (2-
200 pg/ml) elérni, ezért tovabbi jelolési modszereket is kiprobaltam. Kiilonb6zo méretii és spektralis
tulajdonsagli fluoreszcens nanorészecskék feliiletét is modositottam CRP antitesttel, és az igy jelolt
részecskékkel is vizsgaltam az assay teljesitményét.

A kisérletek soran azt tapasztaltam, hogy minden egyes részecskére masok a megfelelé paraméterek,
igy a kiilonb6z6 nanorészecskék alkalmazasa el6tt el kell végezni az optimalizalasi kisérleteket.
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KOLCSONHATASOK A TRIETANOL-AMMONIUM-ACETAT IONOS FOLYADEK
VIZES OLDATABAN

Bagany Nikolett, Sanja Beli¢, Milan Vranes, Slobodan GadZurié
Ujvidéki Egyetem, Természettudomanyi Kar, Trg Dositeja Obradoviéa 3, Ujvidék, Szerbia

Manapsag a legtobb ipari folyamat sordn kiilonb6zd olddszerek vannak haszndlatban, nagy
mennyiségben, amik késobb hulladékként keriilnek ki a kémiai reakciokbdl. Ezek az olddszerek
legtobbszor kdnnyen parolgd, mérgezd, szerves vegyliletek, amik szennyezik a kdrnyezetet.

Mint ezeknek az olddszereknek az alternativaja jelentek meg a ionos folyadékok. A ionos
folyadékok olyan sok, amelyek egy nagy szerves kationbdl és egy szerves vagy szervetlen anionbol
allnak. Legtobbjiik folyékony halmazallapoti mar szobahdmérsekleten [1].

A kutatas célja a trietanol-ammonium-acetat és a viz kozotti kolcsonhatasok kivizsgalasa volt, a
stirliség, a viszkozitas és a vezetoképesség mérése alapjan.

A kutatas eredményeképpen elmondhato, hogy a ionos folyadék vizes oldatanak siiriisége és
viszkozitasa ndvekszik a koncentracid novelésével, mig a hémérséklet ndvelésével csokken. Az
elektromos vezetoképesség nd, mint a koncentracio, mint a homérséklet novelésével. A stirliségre és a
vezetOképességre kapott eredmények alapjan pedig elmondhat6, hogy a trietanol-ammonium-acetat
vizes oldatban ugy viselkedik, mint ,structure making” vegyiilet a vizsgalt koncentracios és
hémérseékleti tartomanyban.

[1] M. Lancaster, Green Chemistry: An introductory text, Royal Society of Chemistry, 2002 130-165.
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DIREKT OPTODMEMBRAN FEJLESZTESE ES ALKALMAZASA Zn?*
SPEKTROFLUORIMETRIAS ANALIZISEBEN
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Az utobbi két évtizedben szdmos Zn?*-szelektiv optikai szenzormolekulat szintetizaltak [1-2],
tovabba tobb Zn?* kimutatasra alkalmas optddmembran keriilt fejlesztésre, melyek nagyrészt az ionofort
lagyitott PVC membranban fizikailag immobilizalva tartalmazzak [3-4].

A perturbaciomentes mérés érdekében fontos, hogy az alkalmazott szenzor ne tartalmazzon
kioldédasra hajlamos lagyitdszert, igy a hagyomanyos optédmembranok nem alkalmazhatok kelld
bizonyossaggal. A membranalkotok kovalens rogzitése megoldast jelenthet ezen problémara is, azonban
szamos elonye ellenére a szakirodalomban csak kevés ezen technikaval eldallitott
Zn%*-szelektiv optikai szenzorrdl talalhaté publikacio [5]. igy napjainkban a kovalens immobilizacion
alapuld Zn?*-szenzorok fejlesztése tovabbra is egy kiakndzand6 és kihivasokkal teli kutatési teriiletet
jelent.

Korabbi szintetikus munkank soran eléallitottunk egy a szakirodalomban eddig még nem kozolt,
kozvetleniil kopolimerizaciés reakcidba vihetd bisz(akridino)tetraaza-makrociklust. Vizsgaltuk a
koronaéter spektroszkopiai tulajdonsagait és felhasznalasi lehetéségeit fémionszelektiv optikai
szenzormolekulaként. A Zn?*-szelektivnek talalt ionofort allilcsoportjainak kdzvetlen fotokatalitikus
kopolimerizaciojaval eldzetesen feliiletmodositott kvarciiveg hordozohoz kovalens kotésekkel
rogzitettiik. Az igy létrehozott immobilizalt direkt optédmembran hagyomanyos kvarckiivettaba
helyezve lehetéséget biztosit barmely tipust fluoreszcens spektrofotométer potencialis Zn?*-szenzorra
torténd kozvetlen atalakitasara.

[1] S. Cao, H. Li, T. Chen, J. Cheng; Journal of Solution Chemistry, 2009 (38) 1520-1527.
[2] A. Helal, H-S. Kim; Tetrahedron Letters, 2009 (50) 5510-5515.
[3] A. A. Abdel Aziz, H. S. Seda, S. F. Mohamed; Sensors and Actuators B: Chemical, 2016 (223) 566-
575.
[4] S. Rastegarzadeh, V. Rezaei; Sensors and Actuators B: Chemical, 2008 (129) 327-331.
[5] K. Sarkar, K. Dhara, M. Nandi, P. Roy, A. Bhaumik, P. Banerjee; Advanced Functional Materials,
2009 (19) 223-234.

Koszonjiik az anyagi tamogatist a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatalnak
(NKFIH K-128473).
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OPTODMEMBRANOK FEJLESZTESE ES ALKALMAZASA NEHEZFEMIONOK
NAGY ATERESZTOKEPESSEGU OPTIKAI DETEKTALASABAN
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A szamottevl kornyezeti nehézfémszennyezés, beleértve a kiemelkedden toxikus olomion
jelenléte és az ezzel parhuzamosan emelkedd kornyezetanalitikai elvardsok évtizedek oOta a kémiai
szenzorok fejlesztésének egyik legfébb motivaciojat képezik. Az irodalomban szamos példat talalunk
olomion-szelektiv optikai szenzorokra, azonban az analitikai gyakorlatban maig nem terjedt el
széleskortien az ionofor alapi optdédmembranok alkalmazisa. Ennek hatterében komplex
membrandsszetételiik, rovid élettartamuk és lassu, esetenként tobb Oras valaszidejiik all.

Kutatdémunkank céljat egy plate-rendszerbe épitett, lagyitott PVC-matrixanyagu optikai membran
fejlesztése képezi, mely 6lomion-szelektiv neutralis ionoforként a makrogyitiriibe épitett formaban N-
heteroaromés fluorogén egységgel rendelkezd, lipofil koronaéter-szarmazékot tartalmaz. A
szakirodalombdl ismert optikai membranoknal hozzavetdleg egy nagysagrenddel vastagabb (100 um
felett) membranok esetében a nehézfémion-detektalas feltételezésiink szerint un. kvaziegyensulyi-
allapotban a membranfeliileten is lezajlik. igy az als6 kimutatasi hatar rovasara a valaszidé jelentésen
lerovidithetd, ezzel pArhuzamosan a stabilitds nagysagrendekkel né. A direkt optdd jelleg egyszeriisitett
membrandsszetétel alkalmazasat teszi lehetové, mely végso soron a stabilitas tovabbi novekedését és az
alkalmazott ionofor lipofilitdsanal, illetve reverzibilitasanal fogva a membranok kedvezo
regeneralhat6sagat eredményezi.

A fejlesztett szenzor alkalmasnak bizonyult 6lomionok vizes kozegb6l, akar multikomponensii
mintdkbol torténd szelektiv mindségi kimutatdsara 4,3-7,0 pH-tartomanyon, 5x107 M kimutatasi
hatarkoncentraci6 felett, UV- abszorbancia, valamint lathaté fény-emisszio detektalas utjan 96, illetve
384 wellt tartalmaz6 UV-transzmittens ¢és fekete platekbe iiltetett membranok formajaban.

Az eredmények reményeink szerint hozzasegithetnek a nehézfémszennyezett mintak elsé sorban
gyors, szimultan, kvalitativ analizisét célzd robotizalhatd mérési modszer kidolgozasahoz.

Koszonet az anyagi timogatasért a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatalnak. (K-128473).
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COMPOUNDS

Attila Csomos®?, Bence Kontra*®?, Zoltan Mucsi?

2 Department of Chemistry, Femtonics Inc., Budapest H-1094, Hungary
® Institute of Chemistry, E6tvds Lordnd University, Budapest H-1117, Hungary

The field of neuroscience is facing new boundaries thanks to technological improvements of
recent decades. Highest resolution, cutting edge techniques used by neuroscientists are still based on
optical microscopy. However, different optical microscopes are not able to detect the native tissue itself,
nor the cellular activity. For this reason chemical indication is needed to make cells and cellular activity
visible. Generally in order to accomplish this, complexing agents are used, that are able to bond to free
Ca?*-ions. Fluorescence of the used compounds must turn on during the binding process, this way
visually indicating the change in free Ca?*-ion concentration. A variety of compounds for this purpose
are available on the market and are known in the literature, however, new ones are currently under
development as well. [1]

During this work, inspired by the most widely used ionophore scaffold (BAPTA), we created four
chemo sensor molecules that are built on a novel ionophore scaffold, not yet documented in the
literature, nor patented. The synthesis was carried out after a systematic computational preliminary study
and the desired molecules were produced in a cca. 100 mg quantity in high purity according to HPLC-
MS and NMR analysis. The scaffolds were coupled with a simple model-fluorophore in order to make
their comparability better in further analysis. We also synthetized two known ionophore compounds as
reference and coupled them with the same model-fluorophore in order to examine the practical usability
of the created sensor molecules.[2] As the part of the current study, stability constants with Ca?*-ions
were measured using fluorescent spectroscopy for all the prepared molecules. The intensity change of
the fluorescence during the binding process was also determinated for all cases. [3]

As a result, all the created compounds were showing significant activity in the field of binding
the Ca2*-ions. In the regards of change in fluorescence intensity, two novel compounds were giving
satisfactory results. Taking everything into account, one of the created new molecules has very
promising properties in every regard to be used in routine neuroscientific practice, while it’s synthesis
is robust, easy and cheap compared tot he currently existing alternatives.

To sum up, our main result is a completely new ionophore scaffold, that is easy and cheap to
produce, and its spectral properties and chelate-stability make it a great choice for practical use in
calcium-imaging microscopy.

[1] C. Grienberger, A. Konnerth, Neuron, 2012.(73), no. 5, 862—-885
[2] I. C. S. Cardoso, A. Amorim, et al., European J. Org. Chem., 2012 (2012), no. 29, 5810-5817
[3] G. Grynkiewicz, M. Poenie, R. Y. Tsien, EBR - Eur. Biopharm. Rev., 1985 (260) no. 6, 3440-3450

| would like to say thanks to my supervisor, Zoltan Mucsi for his effort to guide me trough this research,
and to Femtonics Ltd. for the financial support. I would also like to thank the indispensable help in the
synthetic work of Dr. Ruth Deme from Semmelweis University and Szandra Szilagyi, as well as the help of
Gabor Galbacs and Attila Jancsé from the University of Szeged in the analytical work.
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Antioxidant enzymes have been considered as the most efficient and selective catalysts in
decomposition of reactive oxygen species, which cause severe damage to living organism and to
industrial products in manufacturing processes [1]. However, the high sensitivity to the environmental
conditions limits their supplementation. Immobilization of enzymes or enzyme mimicking compounds
is a promising research direction towards the development of novel biocatalysts possessing the same
activity, being more robust and less sensitive than the native enzymes [2]. The aim of the present
research was to develop an antioxidant bionanocomposite consisting of halloysite nanotubes (HNT),
protamine sulfate polyelectrolyte (PSP) and superoxide dismutase (SOD) enzyme. The main steps were
(i) characterization of the dispersion properties of HNT in aqueous medium, (ii) investigation of the
charging and aggregation features of HNT in the presence of PSP and (iii) immobilization of SOD on
the PSP-functionalized HNT and activity assessment in decomposition of superoxide radicals. PSP
adsorbed strongly on the oppositely charged HNTs giving rise to charge neutralization and charge
reversal at appropriate doses. The HNT of saturated PSP layer on the surface formed similarly stable
colloids than the bare HNT. The SOD enzyme was then immobilized on the PSP-functionalized HNTs
through electrostatic, hydrophobic and hydrogen bonding interactions, as revealed by microscopy,
spectroscopy and scattering techniques. Enzymatic assays revealed that the SOD kept its function and
showed high activity in superoxide radical dismutation upon immobilization. In this way, a stable
antioxidant dispersion was obtained, which can be used in applications, where the aim is to reduce
oxidative stress in heterogeneous systems.

[1] C. C. Winterbourn, Nature Chemical Biology, 2008 (4) 278-286.
[2] J. A Tainer, E. D. Getzoff, J. S. Richardson, D. C. Richardson, Nature, 1983 (306) 284-287.
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Fine tuning of structural form during precipitation is possible through self-organization in flow-
driven systems. The formation of calcium oxalate dihydrate is dominant in a flow-driven system as
opposed to the stable monohydrates usually obtained in a well-stirred system [1]. Precipitation kinetics
of nickel oxalate system has revealed that the induction time is proportional to the square of the reactant
concentration suggesting the applicability of regular rate laws. The experimental findings have been
tested on a radially evolving pattern obtained in the flow-driven precipitation of nickel oxalate [2].
Furthermore, spatial separation of copper and cobaltous oxalate has also been achieved under flow-
driven conditions from the homogeneous aqueous solution of copper and cobaltous salts [3].

Lithium phosphate has been considered as a carbon-dioxide gas sensor and as an end product on
the recovery of lithium ion from lithium-ion batteries. Lithium phosphate precipitation study was
carried out following a gradient induced mixing in a microchannel from solutions of lithium chloride
and sodium phosphate tribasic with various concentrations. To describe the evolving structure,
characteristics such as position of contact line or pattern width have been determined. Kinetic study of
the homogeneous mixture was also carried out by measuring the turbidity as a function of time in a
thermostated UV-vis spectrophotometer.

The results of the experiments have shown that the reactants mix by diffusion through the
formation of a characteristic contact line, which diminished with increasing distance from the entry point
of the reacting solutions. From the kinetic measurements the dependence of the induction time on the
concentration of the phosphate ion was determined which are in good agreement with the results
obtained from Classical Nucleation Theory.

[1] B. Bohner, G. Schuszter, O Berkesi, D. Horvath, and A. Toth; Chem. Comm., 2014, 50, 4289

[2] N. Prabha Das, B. Miiller, A. Té6th, D. Horvath, and G. Schuszter; Phys. Chem. Chem. Phys., 2018,
20, 19768-19775

[3] E.T6th-Szeles, B. Bohner, A. T6th, and D. Horvath; Cryst. Growth. Des., 2017, 17, 5000-5005
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The synthesis of chiral aminoalcohols and aminodiols has widely been exploited due to
their variety of applications. Their chelating ability made them an important role in asymmetric
catalysis. In the recent decade monoterpenes have proven a very interesting and cheap source
for the stereoselective synthesis of chiral aminoalcohols.[1,2]

Key starting material 3-methylenenopinone was prepared in 2 steps from commercially
available (-)-B-pinene applying literature method.[3] The stereoselective reduction of the ketone
function in presence of CeCls as a catalyst to afforded the key intermediate pinnae-based allylic
acohol. Stereoselective epoxidation of allylic function followed by aminolysis of the rsulting
oxirane ring served aminodiols library.

O-benzylation of the allylic acohol and similar transformation as above provided the
bifunctional aminoalcohol library.

The stereochemistry of the amino alcohols/diols was determined by 2D-NMR
techniques (COSY, NOESY, HSQC and HMBC), and all compounds were tested as ligands
for chiral addition of diethylzinc to aldehydes.

[1] Cherng Y-J, Fang J-M, Lu T-J. The Journal of Organic Chemistry. 1999; 64: 3207-3212.
[2] Philipova I, Dimitrov V, Simova S. Tetrahedron: Asymmetry. 1999; 10: 1381-1391.
[3] Szakonyi Z, Gonda T, Otvds SB, Fiilop F. Tetrahedron: Asymmetry. 2014; 25: 1138-1145.
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1,2-Aminoalcohols have been demonstrated to be excellent chiral auxiliaries and chiral catalysts
[1], including aldol reaction [2], addition of organozincs to aldehydes [3], reduction of ketones to
alcohols [4] in asymmetric syntheses.

In the present work we set out to create a neoisopulegol-type 1,2-aminoalcohols with
octahydrobenzofuran core library and apply the resulting 1,2-aminoalcohol derivatives as chiral
catalysts in the enantioselective addition of diethylzinc to benzaldehyde.

The key intermediate exo-methylene-substituted perhydrobenzofurane derivative was obtained
from (+)-neoisopulegol [5], which was prepared from (-)-isopulegol [6] . Epoxidation of the double
bond followed by aminolysis of the resulting epoxide with primary amines produced 1,2-aminoalcohols.
The treatment of aminoalcohols with formaldehyde resulted in the formation of spirooxazolidines. The
syn-selective dihydroxylation of of the key-intermediate produced bicyclic, terpenoid-type diol.

The antimicrobial activity of the prepared compounds was evaluated on multiple bacterial and
fungal strains.

The stereochemistry of the resulting compounds was determined by 2D-NMR techniques
(COSY, NOESY, HSQC and HMBC).

[1] D. J. Ager, I. Prakash, D. R. Schaad, Chemical Reviews, 1996 (96) 835-876.

[2] T. Kano, R. Sakamoto, Organic Letters, 2014 (16) 944-947.

[3] M. Fontes, X. Verdaguer, L. Sola, A. Vidal-Ferran, K.S. Reddy, A. Riera, M.A. Pericas, Organic
Letters, 2002 (4) 2381-2383.

[4] V. Stepanenko, M. D. Jestis, W. Correa, I. Guzman, C. Vazquez, W. de la Cruz, M. Ortiz-Marciales,
C. L. Barnes, Tetrahedron Letters, 2007 (48) 5799-5802.

[5] D. Friedrich, F. Bohlmann, Tetrahedron 1988 (44) 1369-1392.

[6] W. Engel, J. Agric, Food Chemistry, 2003 (51) 6589-6597.
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Photocatalytic hydrogen production from H.S offers sustainable energy production and abatement
of environmental pollution. It could represent an interesting alternative to the Claus process, besides;
photocatalytic splitting of H.S is energetically more favorable than that of water [1].

Sulfide-based materials, as semiconductor photocatalysts, are regarded as good candidates for
hydrogen evolution, due to their excellent solar spectrum responses and high photocatalytic activity [2].
In our research, we focused on the use of CdS-ZnS composite because of its controllable band gap width
and excellent performance for hydrogen evolution under visible light irradiation. We mainly
investigated how various modifications on this type of photocatalysts affected their hydrogen production
activity [3].

First, we synthesized CdS-ZnS (1:3) composite with an enhanced photocatalytic activity for
hydrogen production, then studied the effects of its modification on the surface with PdS (0.1 %),
platinum (0.1%) and/or NiS (0.1% to 1%). It was found that PdS and Pt as co-catalysts didn’t remarkably
influence the photocatalytic activity. The modification of the catalyst with NiS on the surface and in the
bulk was also investigated. Subsequently, the reusability of our different photocatalysts was examined
to see their economic profitability. SEM and EDS analyses were also made to reveal the structure of the
most efficient photocatalyst (0.5% Ni in the bulk).

[1] V. Preethi, S. Kanmani; Materials Science in Semiconductor Processing, 2013 (16) 561-575.

[2] K. Zhang, L. Guo; Catalysis Science & Technology, 2013 (3) 1672-1690.

[3] L. Fodor, B. Solymosi, O. Horvath; Journal of Nanoscience and Nanotechnology, 2019 (19) 509-
515.

Acknowledgement: This work was supported by the Széchenyi 2020 under the GINOP-2.3.2-15-2016-00016
and the EFOP-3.6.1-16-2016-00015.

61



POLYMERIZATION REACTIONS INSIDE CARBON NANOTUBES FROM
CORONENE AND TETRATHIOTETRACENE MOLECULES FOR GRAPHENE
NANORIBBON FORMATION

Ana Cadena?, Bea Botka?, Pekker Aron?, Edit Székely®, Katalin Kamaras?

anstitute of Solid State Physics and Optics, Wigner Research Centre for Physics, P.O. Box 49,
1525 Budapest, Hungary
b Department of Chemical and Environmental Process Engineering, Budapest University of Technology
and Economics, Budafoki ut 8, 1111 Budapest, Hungary

Graphene nanoribbons are attractive as 1D materials, where their bandgap varies with their width.
This makes it possible to manipulate their electronic structure and optical response, finding their
application in nanoelectronics [1].

Single-walled carbon nanotubes (SWCNT) have been used as containers for molecules where
reactions, such as polymerization, were performed by annealing. Here, the nanotube role is to limit the
width of the product (linear polymer chains have been observed [2,3]); otherwise, the same reaction
outside the nanotube would produce branched products. The length of the formed polymer can be
controlled as well as its width, by carrying out the polymerization, at different annealing temperatures
[1,4].

We encapsulated coronene and tetrathiotetracene (TTT) molecules in the interior of SWCNT, by
supercritical carbon dioxide (scCO2). For removing the precursor molecules from the exterior of the
nanotubes, we washed the samples and controlled the precursor signal with absorption spectroscopy.
Then, we annealed the samples from 450°C to 900°C with an increment of 50 and 100°C. Short and
long graphene nanoribbons could be detected [1] by resonant Raman spectroscopy using different lasers
(1.57,1.95 and 2.33 eV).

[1] H. E. Lim, M. Fujihara, S. Okada, Z. Liu, K. Sato, H. Shinohara; ACS nano, 2015 (9) 5034-5040.

[2] A. I. Chernov, P. V. Fedotov, A. V. Talyzin, I. Suarez Lopez, I. V. Anoshkin, A. G Nasibulin; ACS
nano, 2013(7): 6346-6353.

[3] A. Chuvilin, E. Bichoutskaia, M. C. Gimenez-Lopez, T. W. Chamberlain, G. A. Rance, N.
Kuganathan, A. N. Khlobystov; Nature Materials,, 2011 (10): 687.

[4] B. Botka, M.E. Fiistos, H.M. Téhati, K. Németh, G. Klupp, Zs. Szekrényes, D. Kocsis, M. Utczas,
E. Székely, T. Vaczi, G. Tarczay, R. Hackl, T.W. Chamberlain, A.N. Khlobystov, K. Kamaras:
Small, 2014 (10): 1369
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SZEKUNDER FOSZFINOXID EGYSEGET TARTLAMAZO,
18-KORONA-6-ETEREK ELOALLITASA

Mirton Anna?, Szab6-Szentjobi Hajnalka®, Téth Tiinde*®, Huszthy Péter?

3Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
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bEnergiatudomanyi Kutatékézpont, 1121 Budapest, Konkoly Thege Miklés it 29-33.

Napjainkban a vegyiparban végzett reakciok jelentds részét megfeleld katalizatorok
alkalmazasaval végzik. Homogén katalitikus reakciok katalizator-prekurzoraként gyakran hasznalnak
trivalens foszforvegyiileteket, ami ezen vegyiiletek rendkiviil j6 komplexképz6 tulajdonsagan alapul. A
trivalens foszforvegyiiletek nagy hatranya, hogy konnyen oxidalodnak, ezért az eldallitasuk, illetve
felhasznalasuk soran mindvégig inert koriilmények alkalmazasa sziikséges. A problémara megoldast
jelenthet a szekunder foszfinoxid katalizator-prekurzorok alkalmazasa, melyre a kutatok nemrégiben
figyeltek fel. Ezen vegyiiletek kivalo komplexképzd tulajdonsadgat mar szamos reakciodban igyekeztek
kihasznalni ugy mint, cikloaddicios reakciokban, hidrogénezés soran, cikloizomerizacids reakciokban,
illteve hidroformilezési reakciok soran is [1]. A kutaték egyes esetekben a hagyomanyos PPhs
komplexhez viszonyitva aktivabb komplexek képzO6dését figyelték meg ezen katalizator-prekurzorok
alkalmazasa soran [2].

Kutatdémunkam soran a szakirodalomban eddig még nem ko6zolt szekunder foszfinoxid egységet
tartalmazo kiralis koronaéterek szintézisével foglalkoztam. Az ilyen tipust vegyiiletek kiemelkedd
komplexképzési tulajdonsdgokkal rendelkezhetnek, eldallitisuk soran konnyen kialakithato
kiralitascentrum a gytiriben, igy kifejezetten alkalmasak lehetnek katalizator-prekurzorként valo
alkalmazasra enantioszelektiv reakciokban.

A jovbben az 11j enantiomertiszta koronavegytiletek hidroformilezési reakciokban katalizator pre-
ligandumkeént val6 alkalmazasanak vizsgalatat tervezziik.

[1] T. Achard; Chimia, 2016 (70) 8-19.
[2] A. Christiansen, C. Li, M. Garland, D. Selent, R. Ludwig, R. Franke, A. Bérner; ChemCatChem,
2010 (2) 1278-1285.

Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-2 kédszama Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
szakmai tamogatasaval késziilt.

INNOVACLIOS S TECHNOLOGIAL
MINISZTERIUM
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IZOINDOL INON-FOSZFONATOK ES 1ZOINDOLINON-FOSZFIN-OXIDOK
SZINTEZISENEK TANULMANYOZASA

Ravai Bettina, Téth Néra, Tajti Adam, Bilint Erika

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
Budafoki ut 8.

Kutatomunkam soran célul tliztiik ki (3-0x0-2,3-dihidro-1H-izoindol-1-il)foszfonatok és -foszfin-
oxidok eldallitasat a 2-formilbenzoesav, primer aminok ¢és kiilonféle foszfor-reagensek (dialkil-
foszfitok, etil-fenil-H-foszfinat vagy szekunder foszfin-oxidok) Kabachnik—Fields-reakciojat kovetd
intramolekularis gylriizarasaval. A kdrnyezetbarat szemléletmddnak megfelelden, a kondenzaciokat
mikrohullamu (MW) besugarzas hatasara, katalizator és — lehetdség szerint — oldoszer nélkiil kivantuk
megvaldsitani [1].

Elso 1épésben a 2-formilbenzoesav, butilamin és dietil-foszfit modellreakciot tanulmanyoztuk. A
reakcid paramétereinek (a reagensek molaranya, a homérséklet, illetve a reakci6idd) valtoztatasaval
kerestiik az optimalis koriilményeket. Ezt kdvetden a kondenzacidt tovabbi aminokra és >P(O)H
reagensekre terjesztettiik ki. A reakcidkat gazkromatografias (GC) mérésekkel, illetve 3P NMR
spektroszkopidval kovettiik. A termékeket oszlopkromatografia segitségével tisztitottuk, szerkezetiiket
8P, 1H és BC NMR spektroszkopiaval, illetve nagyfelbontasti tomegspektrometridss (HRMS)
vizsgalatokkal igazoltuk. Munkam soran 0sszesen 25 szarmazékot szintetizaltunk, melyek koziil 22 1j
vegyiilet.

Tanulmanyoztuk tovabba az el6allitott izoindolinon-foszfin-oxidok deoxigénezését, majd a
kapott foszfinok kiilonféle atmenetifémekkel (pl. Pt, Pd) torténé komplexképzési reakcioit is vizsgaltuk.

[1] G. Keglevich, E. Balint; Molecules, 2012 (17) 12821-12835.

Koszonetnyilvanitas: A kutatias az NKFIH FK123961 palyazat részfinanszirozasaval, a Bolyai Janos
Kutatasi Osztondij (BO/00278/17/7), valamint az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-1-1-
BME-165 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak tamogatasaval késziilt.

65



BODIPY- OSZTRADIOL KONJUGATUMOK SZINTEZISE

Szabé Vivien?, Rigé Réka®, Ozvegy-Laczka Csilla®, Mernyak Erzsébet®

8SZTE TTIK Szerves Keémiai Tanszek, Szteroidkémiai Kutatocsoport, Magyarorszag, 6720 Szeged, Dom tér §.
®MTA TTK Enzimologiai Intézet, Membrdn Fehérje Kutatécsoport, Magyarorszag, 1117 Budapest, Magyar
tudosok korutja 2.

A modern gyogyszerkutatas elsédleges céljai kozé tartozik a zold kémia elveinek figyelembe
vételével kifejlesztett, kdrnyezetbarat biokémiai eljarasok alkalmazisa. Napjainkban egyre inkabb
elotérbe kertilnek a fluoreszcensen jelolt vegytiletek alkalmazasan alapulé modszerek. Az 6sztron-alapu
biokémiai vizsgalatok altalaban kornyezetre artalmas radioizotopokat alkalmaznak. A szakirodalomban
csupan néhany fluoreszcensen jeldlt 6sztron szarmazék ismeretes. Ennek oka lehet, hogy a biomolekula
kémiai moddositdsa gyakran a biologiai hatds megvaltozasdhoz vezet. A biologiai viselkedés
szempontjabol meghatarozé a konjugalas helyének, az Osszekapcsold elem mindségének és a két
molekularészlet kozotti tavoltartd kar (linker) hosszanak megvalasztasa. Kutatasunk alapvegyiiletének
a 17p-0sztradiolt (E2) mint a legaktivabb n6i hormont valasztottuk. Amennyiben sikeriil olyan
fluoreszcensen jelolt E2-szarmazékot eldallitanunk, amely adott biologiai vizsgalatokban 6sztradiolként
viselkedik, a konjugatum alkalmas lehet diagnosztikai képalkoto eljarasok vagy fluoreszcencia mérésen
alapuld molekuléris biologiai vizsgalati modszerek kifejlesztéséhez. A jeloléshez BODIPY -alapu
fluoreszcens festéket valasztottunk [1], mert fizioldgias koriilmények k6zott stabil, valamint szintézise
¢és funkcionalizalasa szamos lehetOséget kinal. A konjugéciot a szteroid 3-as fenolos hidroxilcsoportjan
valositottuk meg, kiilonb6zé hosszisagu linkerek beépitésével, kulcslépésként Cu(l)-katalizalt azid-
alkin cikloaddiciot (CuAAC) [2] vagy Sonogashira kapcsolast [3] alkalmazva. A fluoreszcens festéket
termindlis alkinként alkalmaztuk. Munkank soran 6 1j, linkeren keresztiil konjugalt 6sztradiol-BODIPY
szarmazgékot allitottunk eld.

[1] L. Bacsa, Cs. Konc, A. B. Orosz, G. Kecskeméti, R. Rigd, Cs. (")zvegy—Laczka, E. Mernyak,
Molecules 2018 (23) 821.

[2] E. J. Moses, A. D. Moorhouse, Chemical Society Reviews 2007 (36) 1249.

[3] R. Chinchilla, C. Najera, Chemical Society Reviews 2011 (40) 5084 -5121.

Koszonjiik a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal (OTKA SNN 124329) tamogatasat.
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DITERPENVAZAS KIRALIS AMINODIOLOK SZTEREOSZELEKTIV
ELOALLITASA ES ALKALMAZASA KIRALIS KATALIZATORKENT

Ozsvar Daniel

Szegedi Tudomanyegyetem, Gyogyszerésztudomanyi Kar, Gyogyszerkémiai Intézet, 6720 Szeged, EGtvos u. 6.
E-mail: daniel.ozsvar@pharm.u-szeged.hu

Az elmult évtizedben az aminodiolokat és heterociklusos szdrmazékaikat részletesen vizsgaltak,
és szamos vegyiilet bizonyult kivalo katalizatornak sztereoszelektiv atalakitasokban. [1-3] Munkank
soran egy természetes sztevizol-glikozidbdl a sztevozoidbol kiindulva készitettiik el az aglikon szteviolt,
mint kulcsintermediert. [4] A szteviolbol diazometan reagenssel a metil-észter szairmazékhoz, majd a
kettoskotés  vanadil-acetilacetonat katalizator jelenlétében terc-butilperoxiddal végrehajtott
sztereoszelektiv epoxidalasaval a megfeleld cisz-epoxi-alkoholhoz jutottunk. Oxidalo agensként
dimetil-dioxirant alkalmazva a cisz-epoxi-alkohol mellett 33%-os aranyban a transz-epoxi-alkoholt is
tudtuk izolalni (cisz:transz = 2:1). Kovetkez6 1épésben az epoxid gytirti primer és szekunder aminokkal
végrehajtott aminolizisével aminodiol konyvtarat allitottunk eld.

Az oxiran gylrli natrium-aziddal torténé reakcidjaval azidodiol szarmazékhoz jutottunk, melybdl
»click” reakcioval triazol tipust vegyiiletkonyvtarat hoztunk létre.

Az aminodiolok formaldehiddel torténd gytirtizarasi reakcidja soran nagyfokt regioszelektivitast
tapasztaltunk.

Az N-propargil funkcionalizalt aminodiolb6l egy alternativ reakciouton forditott ,.click”
termékhez jutottunk. Néhany aminodiol és ,.click” termék igéretes citotoxikus aktivitdst mutatott.
Ezenfeliil vizsgaltuk az eléallitott amidodiol szarmazékok katalitikus aktivitasat benzaldehid és dietil-
cink modellreakciojaban.

[1IM. S. 1. ElAlami, M. A. ElAmrani, F. Agbossou-Niedercorn, I. Suisse, A.
Mortreux, Chem. Eur. J. 2015 (21) 1398

[2] Z. Szakonyi, A. Csér, A. Csampai, F. Fiilop, Chem. Eur. J., 2016 (22) 7163.

[3] T. M. Le, A. Csampai, F. Fiilop, Z. Szakonyi, Chem. Eur. J. 2018 (24) 13607.

[4] A. Ullah, S. Munir, Y. Mabkhot, S.L. Badshah, Molecules 2019 (24) 678.
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SZILARD HORDOZOHOZ ROGZITETT HETEROPOLISAVAK: NAGY
HATEKONYSAGU KATALIZATOROK ALKIL-AROMAS VEGYULETEK
ELOALLITASARA

Csaszar Zséfia, Bakos Jozsef, Farkas Gergely

Pannon Egyetem, Szerves Kémia Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.

A Keggin-szerkezetli heteropolisavak (HPA) szamos kedvezd tulajdonsaga vonzdva teszi
savkatalizalt reakciokban valo alkalmazasukat homogén- és heterogén-katalitikus reakcidkban egyarant.
Ezen vegyiiletek felhaszndldsaval kivalthatok a kedvezOtlen tulajdonsagokkal rendelkezd, erdsen
korroziv katalizatorok, mint a kénsav, az AlCl; vagy a FeCls. Tovabba a heteropolisavak szilard
hordozora torténd rogzitése kornyezetbarat felhasznalast tesz lehetové, ennek koszonhetden az utobbi
évtizedekben elterjedt e katalizatorok alkalmazdsa aromés vegyiiletek Friedel-Crafts alkilezési
reakcioiban [1, 2].

Munkank soran foszfor-volframsavat (PTA) tartalmazo heterogén katalizatorokat allitottunk eld
az egyes hordozok mindségének, illetve a rogzitett heteropolisav mennyiségének valtoztatasaval. A
katalizatorokat aromas szénhidrogének Friedel-Crafts alkilezési reakcidjaban teszteltiik. Vizsgalataink
soran Osszehasonlitottuk a kiilonbozo szilard hordozokra rogzitett, azonos PTA-tartalmi kompozitok
katalitikus tulajdonsagait, tovabba az azonos hordozohoz kotott, eltéré mennyiségli foszfor-
volframsavat tartalmazo katalizatorok aktivitasat.

A Kkutatas soran el6allitott katalizatorok nagy stabilitasa és rendkiviili aktivitasa lehet6séget
biztosit folyamatos ataramlasos kisérleti reaktorban valo alkalmazasukra. Ezen kisérletekhez egy
folyamatos {izemii mikroreaktort allitottunk 0ssze, mellyel toluol és 1-oktén Friedel-Crafts alkilezési
reakciojat vizsgaltuk kiillonbozé koriilmények kozott. Az alkalmazott katalizator igen hatékonynak
bizonyult a folyamatos {izemti reaktorban valo alkalmazas soran.

[1] Y. Ren, B. Yue, M. Gu, H. He; Materials, 2010 (3) 764-785.
[2] M. J. da Silva, C. M. de Oliveira; Current Catalysis, 2018 (7) 26-34.

Koszonetnyilvanitas: A kutatas az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3 kédszami Uj
Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai timogatasaval késziilt.
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A TECHNOLOGIA VALTASANAK LEHETOSEGEI A VORTIOXETIN
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¢ SynBiocat Kft., 1172 Budapest, Szilasliget utca 3.

Munkank soran a vortioxetin szintézis piperazin képzési lépését vizsgaltuk folyamatos iizem,
dramlésos koriilmények kozott [1]. A reakcid laboratoriumi 1éptékii, szakaszos iizemben, kidolgozott
eljarasaban 130-135°C kozott hosszu reakceio idovel (27 ora) jatszodik le, azonban hosszas optimalizalas
utan is jelentds mértékii melléktermék képzodés volt megfigyelhetd, igy tisztitasi eljarasok kidolgozasa
is sziikségszertinek bizonyult. A szakaszos iizemi reakcié méretndvelésének kisérleteiben még a reakcio
1d6 tovabbi novelésével (36 6ra) sem lehetett elérni a teljes konverziot.

A folyamatos lizemii aramlasos kémiai kisérleteket a kimondottan erre a célra fejlesztett 1j
reaktorrendszerben hajtottuk végre. Széleskoriien vizsgaltuk a reakcid paramétereket (oldoszer arany,
reagensek koncentracidja és molaris aranya, tekercselt loop reaktor geometridja, tartézkodasi ido,
hémérséklet), valamint a méretndvelés megvalosithatosaganak lehetdségeit is.

A kisérleti munkdnk mésodik felében a sikeresen méretndvelt folyamat finomhangoldsat
szisztematikus kisérlettervezés segitségével tanulmanyoztuk. Végiil 30 perc tartézkodasi mellett 190
°C-on végzett reakcio bizonyult a leghatasosabb eljarasnak, ezzel a mddszerrel folyamatos lizemdi,
aramlasos kémiai korilmények kozott magas termeléssel és tisztasaggal allithatd a vortioxetin
hatdanyag.

[1] Z. Boros, L. Nagy-Gyoér, K. Katai-Fadgyas. I. Kéhegyi, 1. Ling, T. Nagy, Z. Ivanyi, M. Olah, Gy.
Ruzsics, O. Temesi, B. Volk, J. Flow Chem., 2019 (9) 101-113.
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FOSZFABENZOLOK AROMASSAGANAK ES STABILITASANAK VIZSGALATA
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2Budapesti Miiszaki és gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmeérnoki és Biomérnoki Kar, Szervetlen és
Analitikai Kémia tanszék

A Li-Mg, Be-Al és B-Si elemparokra vonatkozé mar régen megfogalmazott diagonal szabalynak
P—C elempar rokonséagara vonatkozo kiterjesztését csak nemrégiben fogalmaztak meg. Ez a hasonlosag
leginkabb a C=P kettéskotést tartalmazo rendszerekben érhet6 tetten [1]. Igy az aromassag etalonjaként
szamontartott benzol egy CH egységét foszforra cserélve a foszfabenzolhoz jutunk, melynek
aromassaga a benzoléval Osszemérhetd. Amig a foszfabenzol kémidjat viszonylag részletesen
tanulmanyoztak, a két, illetve harom foszfort tartalmazd difoszfa- és trifoszfabenzolokkal sokkal
kevesebbet foglalkoztak, eldallitani e vegyiiletek koziil csak keveset sikeriilt. Ugyanakkor elméleti
szamitasokat végeztek ezekre a rendszerekre, vizsgalva stabilitasukat, aromas sajatsagaikat. E munkak
végkovetkeztetései kozott tobb eltérés mutatkozott. igy a jelen dolgozatban egy atfogd elméleti kémiai
modszerekkel torténd vizsgalatot végeztem el, melynek sordn tanulmanyoztam a gyakorlati
szempontbdl érdekes mono- di- és trifoszfabenzolokat, melyek koéziil kiemelten érdekes az 1,4-
difoszfabenzol, melynek szintézisére nemrégiben egy jol altalanosithato eljarast dolgoztak ki [2].

Az aromassagra jellemz6 kiilonb6zé mutatok (geometriai: Bird-index, BDSHRT mérészam,
magneses: NICS, szuszceptibilitds-ndvekmény, és energetikai: kiilonb6z6é homodezmotikus reakciok)
részletes vizsgalataval megallapitottam, hogy az aromassag mértéke a tobbszori foszfor helyettesités
hatasara is csak kis mértékben csokken, ugyanakkor a foszforatomok névekvd szamaval a sik, hattagti
gylriiben a fesziiltség novekszik, s ezzel a rendszer stabilitdsa csokken. A valtozatlan aromassag jol
értelmezhetd azzal, hogy a CH-foszfor csere hatasara a betdltott m-palyak energiaja alig valtozik, s
hasonl6o megallapitas tehetd a gyokkationok stabilitasara is. Ugyanakkor a szénatomokat fokozatosan
cserélve foszforatomokra a betdltetlen palydk minden egyes cserénél jelentdsen stabilizalodnak és ezzel
egyiitt az elektronaffinitds is novekszik a foszforatomok szamanak novekedésével. Mindennek
kovetkezménye a nukleofilekkel valo fokozott reakciokészség.

A reakcidkészség szempontjabdl legizgalmasabb kérdés a hidrogén aktivalasa, melynek
lehetdségét az 1,3,5-trifoszfabenzol esetében kisérletileg tapasztalt irreverzibilis reakcidval igazoltak. A
jelen dolgozatban azt tanulmanyozom, hogy lehetséges-e ezen reakcidt reverzibilisen véghez vinni
esetleg mas foszfabenzolok esetén is.

[1] K. B. Dillon, F. Mathey, J. F. Nixon; Phosphorus: The Carbon Copy. Wiley, 1998

[2] A. Koner, G. Pfeifer, Z. Kelemen, G. Schnakenburg, L. Nyulészi, T. Sasamori and R. Streubel,
Angew. Chem., Int. Ed., 2017 (56) 9231 - 9235.
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Az elmult évtizedekben folytatott sikeres kutatasok eredményeinek koszonhetéen napjainkban
fokozott érdeklédés kiséri a hatasukat kovalens fehérjemddositason alapuld mechanizmussal kifejto
gyogyszerjeloltek fejlesztését [1]. E fejlesztések soran fontos a megfeleld elektrofil kotéelemek
kivalasztasa, melyhez elengedhetetlen — cisztein aminosav, mint célpont esetén — azok tiol-
reaktivitaisanak jellemzése, amelyet kismolekulas tiol-modellvegyiiletekkel végzett kinetikai
vizsgalatok ttjan tehetiink meg [2]. Kutatasunk soran néhany széles kdrben alkalmazott modell esetében
egy 14 tagu elektrofil fragmenskonyvtar felhasznalasaval igyekeztiink feltérképezni a kiilonbozé tiol-
modellek reaktivitasi profiljat, HPLC-alapt kinetikai mérések segitségével [3]. Az egyes
probavegyiiletek kiilonbdzé modellekben mutatott reakcidjaban keletkezd termékeket HPLC-MS és
HPLC-MS/MS mérésekkel azonositottuk. Megallapitottuk, hogy sok esetben szamottevo kiilonbség van
egyes tiol-modellek reaktivitasaban, ezért ezek kivalasztasa is jelent6sen befolyasolhatja reaktivitasi
szlirések eredményességét. Ez végso soron potencialisan aktiv kotéelemek kizarasaval, ezaltal hatékony
kovalens inhibitor molekulak fejlesztésére alkalmas kiindulopontok figyelmen kiviil hagyasaval jarhat.
Méréseink alapjan az irodalomban is leggyakrabban alkalmazott GSH (L-glutation) bizonyult a
legjobban hasznalhato tiol funkciot tartalmaz6 modellnek.

[1] J. Singh, P. R. Petter, T. A. Baillie, A. Whitty: Nature Reviews: Drug Discovery, 2011 (10) 307-317.

[2] R. M. LoPachin, T. Gavin: Free Radical Research, 2016 (2) 195-205.

[3] P. Abranyi-Balogh, L. Petri, T. Imre, P. Szijj, A. Scarpino, M. Hrast, A. Mitrovic, U. P. Fonovic, K.
Németh, H. Barreteau, D. 1. Roper, K. Horvati, Gy. G. Ferenczy, J. Kos, J. Ilas, S. Gobec, Gy. M.
Keserii: European Journal of Medicinal Chemistry, 2018 94-107.

Koszonjiik az NKFIH PD124598 palyazat anyagi tamogatasat!
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UJ BIOMIMETIKUS KATALIZATOR CSALAD KIFEJLESZTESE
GYOGYSZERMETABOLITOK SZINTEZISERE

Krammer Réka Melinda?, Decsi Balazs?, Poppe Lasz162
Balogh Gyérgy Tibor®®, Balogh-Weiser Didana®¢

& Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszek, 1111 Budapest,
Szent Gellert tér 4.
® Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérniki Tanszék, 1111
Budapest, Budafoki ut 8.
¢ Szegedi Tudomdnyegyetem, Gyogyszerhatastani és Biofarmdciai Intézet, 6720 Szeged, Edtvos utca 6.
d Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomadnyi Egyetem, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, 1111
Budapest, Budafoki ut. 8.

A gyogyszerkutatas soran kiemelked6 jelentségii a potencialis hatéanyagok metabolizmushoz
kapcsolodo folyamatainak vizsgalata, hiszen azok nagymértékben befolydsoljak a farmakologiai hatast,
toxicitast. Hagyomanyosan a preklinikai metabolit vizsgalatokat in vitro majsejteken végzik, ahol a
metabolitok alacsony koncentraciéban, biologiai matrix mellett keletkeznek. Ezek kikiiszobolé-sére
jelenthetnek megoldast az in vitro biomimetikus (€16 szervezet folyamatait utanzo) modszerek [1]. A
szervezet egyik 6, gyogyszermetabolizmusért felelds enzimrendszere a citokrom P450 izoenzim csalad,
amely mikodését szintetikus metalloporfirinek segitségével is helyettesithetjiik [2].

Kutatomunkank egy jol szabalyozhatd és reprodukélhaté metalloporfirin alapu katalizator
rendszer kifejlesztésére iranyul. A hordozorendszer kialakitdsahoz mezoporusos szilika részecskék
feliiletmddositasat  hajtottuk  végre primer aminocsoportot tartalmazo, eltéré hosszisagu és
mozgékonysagu linkerek segitségével, amelyek ionos kotOhelyeket biztositanak a mezo-tetra(4-
szulfoniloxifenil) vasporfirin szamara, amelyek varhatoan befolyasoljak a rendszer Kkatalitikus
mitkodését. Az oldott fazisti porfirin, valamint a fejlesztett katalizator csaladok hatékonysaganak
vizsgalatat Amiodaron hatéanyag biomimetikus oxidacidjaban vizsgaltuk szakaszos és folyamatos
iizemben. Eredményeink megmutattak, hogy a folyamatos aramlast biomimetikus oxidacié alkalmas
volt a human metabolitok azonositasara, valamint 0j hatéanyag szarmazékok eldallitasara is.

[1] W. Lohmann, U. Karst, Analytical and Bioanalytical Chemistry, 2008 (391) 79-96.
[2] T. Fédi, G. Ignacz, B. Decsi, Z. Béni, Gy. 1. Tur6s, J. Kupai, D. Balogh-Weiser, 1. Greiner, P.
Huszthy, Gy. T. Balogh, Chemistry: A European Journal, 2018 (24) 9385-9392.

A Kkutatdas az Innoviaciés és Technologiai Minisztérium Témateriileti Kivalésagi Program (TKP) —
TUDFO/51757/2019-1TM-Hatékonysagnovelt és intelligens gyartastechnologiak - Vegyipari technolégiak
intenzifikalasa Program és UNKP-19-2-1 kédszamu Uj Nemzeti Kivalésag Program tamogatasaval késziilt.
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ELEMI KEN ALKALMAZASA MULTIKOMPONENSU REAKCIOKBAN
Szabé Renata*®, Németh Andras Gyorgy?®, Dr. Abranyi-Balogh Péter®®

aTermészettudomanyi Kutatokozpont, Gyogyszerkémiai Kutatocsoport, 1117 Budapest Magyar Tudosok kérutja
2.
b Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem Vegyészmérndoki és Biomérnoki Kar, 1111 Budapest
Miiegyetem rakpart 3.

A multikomponensti reakciok fontos részét képzik a modern szerves szintetikus kémia
eszkoztaranak. Segitségiikkel komplex szerkezetek allithatok elé akar egy preparativ 1épésben, illetve
alkalmasak lehetnek kdrnyezetbarat, atomhatékony és biztonsagos alternativat nyujtani, mint a korabban
kidolgozott szintetikus eljarasok. A természetben nagy mennyiségben eldforduld, nem toxikus és
konnyen kezelhetd elemi kén szerves szintézisekben vald felhaszndldsa pedig segit kivaltani veszélyes,
mérgez0 reagenseket, illetve fokozni a reakciok atomhatékonysagat [1-2].

Munkank soran elemi kénbdl szerves bazisok segitségével poliszulfid anionokat tartalmazo
homogén vizes oldatot allitottunk eld. Ezt az oldatot reagensként alkalmaztuk egy 0j multikomponensii
reakcioban laktam-gylirtit tartalmazo tiokarbamidok eldallitasara izonitrilekbdl és amidin tipusu
bazisokbdl kiindulva.

Az oldatfazisban aktivalt kén elénye, hogy azzal a reakcio viz-acetonitril elegyben homogén
koriilmények kozott is megvaldsithato, igy az eljarast sikeresen atiiltettiik aramlasos kémiai reaktorba
is. A kidolgozott modszert valtozatos szerkezetli izonitrilekre €s amidin tipusi bazisokra is
kiterjesztettiik, ezzel megmutatva az eljaras széleskorl alkalmazhatosagat.

[1] T. B. Nguyen, L. Ermolenko, A. Al-Mourabit; Organic Letters, 2012 (14) 4274-4277.
[2] T. B. Nguyen; Advanced Synthesis and Catalysis, 2017 (359) 1066—1130.

Szeretnék koszonetet mondani témavezetéimnek a rengeteg hasznos tanacsért, illetve segitségért, melyet
szamomra nyujtottak.
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IZOTIOCIANAT ALAPU CISZTEIN-SZELEKTIV FLUORESZCENS ANTITEST
JELOLES

Petri Laszl6°, Szijj Péter®, Kelemen Adam?, Imre Timea®, Gomory Agnes’, Hegediis Krisztina®,
Abranyi-Balogh Péter?, Chudasama Vijay® és Keserii Gyorgy Miklos?

8TTK Gydgyszerkemiai Kutatocsoport: 1117 Budapest, Magyar Tuddsok korutja 2.
bDepartment of Chemistry, University College London: 20 Gordon Street, London WC1H OAJ, UK
°TTK MS Metabolomika Kutatocsoport: 1117 Budapest, Magyar Tuddsok korutja 2.
dTTK MS Proteomika Kutatécsoport: 1117 Budapest, Magyar Tudésok kéritja 2.

CELTE Immunoldgia Tanszék: 1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1/C.

Napjainkban a kovalens inhibitorok fejlesztésétdl a kémiai biologiai vizsgalatokig széles korben
elterjedt a fehérjékhez kovalensen kotddni képes vegyliletek alkalmazésa [1]. A kivalasztott fehérjék
fluoreszcens molekuldkkal végzett specifikus jelolése gyakori és fontos feladata a diagnosztikai
kutatasoknak is [2-3]. Az ehhez hasznalhato vegyiileteket funkcionalisan két fontos egységre oszthatjuk:
a fluoreszcenciaért felels magszerkezetre €s a fehérjéhez torténd kotddésért felelds reaktiv kdtéelemre.

Munkank sordn 0j szerkezeti egységként benzil-izotiocianat kotdelemmel ellatott fluoreszcens
jelolovegyiiletet allitottunk eld, vizsgaltuk ezek reaktivitasat és specificitasat, majd specifikus antitest-
jelolést valositottunk meg. Megvizsgaltunk két izotiocianat kotofejjel ellatott kovalens fragmens, a
benzil-izotiocianat és a fenil-izotiocianat tiol-reaktivitasanak és aminosav-szelektivitasanak pH-
fliggését, tovabba kiilonbozo fehérjecélpontokon torténd kotddési aktivitasukat. Ezutan eldallitottuk a
fluoreszcein-izotiocianat benzil analogjat, majd vizsgaltuk a vegylilet spektrofotometriai tulajdonsagait.
A tovabbiakban antitest-fragmentumon és antitesten végzett jelolési kisérletek soran megallapitottuk,
hogy a benzil-izotiocianat kotéelemmel ellatott fluoreszcein szdrmazékkal sikeriilt cisztein-szelektiv,
egyszeres, stabil jelolést elérni. Az eredményeink alapjan az altalunk eléallitott és széleskdrlien vizsgalt
jeloldvegyiilet az optimalt jelolési protokoll felhasznalasaval hasznos eszkoze lehet a kémiai bioldgia
eszkdztaranak.

[1] M. H. Potashman, M. E. Duggan; Journal of Medicinal Chemistry, 2009 (5) 1231-1246.
[2] M. S. T. Goncalves: Chemical Reviews, 2009 (1) 190-212.
[3] B. N. G. Giepmans, S. R. Adams, M. H. Ellisman, R. Y. Tsien: Science, 2006 (5771) 217-224.

Koszonjiik a 2018-1.3.1-VKE-2018-00032 és az NKFIH PD124598 palyazatok anyagi tAimogatasat!
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EGY DINAMIKUS REZOLVALASI ELJARAS ALKALMAZASA
AMINO-FOSZFONIUMSO DIASZTEREOMEREK ELOALLITASARA

Fersch David® Herbay Réka? Keglevich Gyorgy®, Bagi Péter?

38Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék
1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

Kutatocsoportunkban az optikailag aktiv foszforvegyiiletek eléallitdsaval mar évek ota foglal-
koznak [1]. Ezen vegyliletcsalad esetében is terjednek a dinamikus rezolvalasi eljarasok, amelyekkel a
racém vegyiilet teljes mennyisége a kivant enantiomerré alakithatd [2]. A kdzelmultban megvalositottak
foszfin-oxidok rezolvalasat alkoxi-foszfoniumsé intermedieren keresztiil, de a médszer hatranya, hogy
az alkoxi-foszfoniumsok nem stabilak, igy diasztereomerjeik nem izolalhatok és tisztithatok [3].

A kutatomunka keretein belill egy olyan dinamikus rezolvalasi eljaras kidolgozasat terveztiik, ami
amino-foszfoniumso diasztercomerek elGallitasan alapul. Az amino-foszfoniumsok hével és
nedvességgel szemben stabil vegyiiletek. Eljarasunk soran a racém foszfin-oxidbol halogénezdszerrel
allitottunk elé halo-foszfoniumsot, amelynek enantiomerjei a reakcid koriilményei kozott egymasba
alakulnak at, ami a dinamikus rezolvalasi eljaras feltétele. Ezt kovetoen, a halo-foszfoniumsot kiralis
aminnal reagiltatva a megfeleld amino-foszféniumsohoz jutottunk egy diasztereoszelektiv reakcidban.

Munkank soran részletesen vizsgaltuk a kiilonbdz6 halogénezdszerek hatasat, illetve a képz6do
halo-foszfoniumsok reaktivitasat. A masodik reakcidlépésben szamos kiralis amint kiprobaltunk, illetve
optimalizaltuk a reakciokoriilményeket, majd kiterjesztettiik a reakciot tobb foszfin-oxidra. Az
eldallitott amino-foszfoniumso diasztereomerek jelentdségét az adja, hogy tobb optikailag aktiv P-
sztereogén centrumot tartalmazé foszforvegyiilet kiindulasi anyagai lehetnek.

[1] P. Bagi, V. Ujj, M. Czugler, E. Fogassy, G. Keglevich; Dalton Transactions, 2016 (45) 1823-1842.

[2] K. Nikitin, K. V. Rajendran, H. Miiller-Bunz, D. Gilheany; Angewandte Chemie - International
Edition, 2014 (53) 1906-19009.

[3] (@) E. V. Jennings, K. Nikitin, Y. Ortin, D. Gilheany; Journal of the American Chemical Society,
2014 (136) 16217-16226. (b) K. Nikitin, H. Miiller-Bunz, J. Muldoon, D. Gilheany; Chemistry: A
European Journal, 2017 (23) 4794-4802.

A szerzok koszonik a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal tamogatasat
(OTKA PD 116096).

Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-2 kédszamua Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
szakmai tamogatasaval késziilt (UNKP-19-2-1-BME-379).
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P-SZTEREOGEN CENTRUMOT TARTALMAZO ACIKLUSOS FOSZFIN-OXIDOK
ALKALMAZASA ENANTIOSZELEKTIV KATALITIKUS WITTIG-REAKCIOBAN

Péczka Nikolett?, Herbay Réka® Bagi Péter?

8Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3.

A Wittig-reakcié mai napig az egyik leggyakrabban alkalmazott modszer szén-szén kettds kotés
kialakitasdra. Azonban a modszer hatranya, hogy sztochiometrikus mennyiségben sziikséges hozza a
megfeleld foszfin. Az elmult években O’Brien és munkatarsai valdsitottak meg el6szor katalitikus
Wittig-reakciot, melyhez a gytris foszfin-oxidok jo prekatalizatornak bizonyultak [1-2].

Az irodalomban csak néhany példa talalhato a Wittig-reakcio enantioszelektiv valtozatara, amely
reakciok a megfelel6 prokiralis vegyiiletekbOl optikailag aktiv foszforvegyiiletet alkalmazva
valosithatok meg [3]. Azonban ezekhez a reakciokhoz is sztochiometrikus mennyiség kell a nagyértékii
kiralis foszfinbol, igy ebben az esetben elonyos lehet egy katalitikus eljaras. Az enantioszelektiv
katalitikus Wittig-reakcié kidolgozasa Werner és kutatdcsoportjahoz kothet. Eljarasuk soran
jellemzden kiralis vazat tartalmazoé foszfinokkal vagy foszfin-oxidokkal valositottak meg a reakciot [4].

Munkank soran azt a célt tliztiikk ki, hogy foszfor-sztereogén centrumot tartalmazo gytrls és
aciklusos vegyiiletek alkalmazhatosagat teszteljik enantioszelektiv katalitikus Wittig-reakcidban.
Modellreakcionak a bisz-nor-Wieland-Miescher-keton el6allitasat valasztottuk, amely reakcioval egy
értékes biciklusos vegyiilet kaphato. A katalitikus ciklus tobb 1épésbdl all, tgymint a foszfin-oxid
deoxigénezése, foszfoniumso, majd a megfeleld foszfonium-ilid képzodése, végiil pedig a gylirtizaras.
Munkank soran elsé célunk volt, hogy a katalitikus ciklus kiilonb6z6 1épéseit kiilon-kiilon vizsgaljuk,
és optimalizaljuk a reakcidokoriilményeket mind a konverzido, mind az enantioszelektivitas
szempontjabol.

[1] O’Brien, C. I.; Tellez, J. L.; Nixon, Z. S.; Kang, L. J.; Carter, A. L.; Kunkel, S. R.; Przeworski, K.
C.; Chass, G. A. Angew. Chemie - Int. Ed. 2009, 48 (37), 6836-6839.

[2] Coyle, E. E.; Doonan, B. J.; Holohan, A. J.; Walsh, K. A.; Lavigne, F.; Krenske, E. H.; O’Brien, C.
J. Angew. Chemie Int. Ed. 2014, 53, 12907

[3] Trost, B. M.; Curran, D. P. Tetrahedron Lett. 1981, 22, 4929.

[4] Werner, T.; Hoffmann, M.; Deshmukh, S. Eur. J. Org. Chem. 2014, 2014, 6630

A szerzok koszonik a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal tAmogatasat (OTKA PD 116096).
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ALLOFAZISHOZ VALO KOVALENS ROGZITESRE ALKALMAS KORONAETER
SZELEKTORMOLEKULA HETEROAROMAS KULCSINTERMEDIEREINEK
SZINTEZISE

Benda Bianka?, Goles Adam?, Téth Tiinde*?, Huszthy Péter?

2Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, Szerves Kéemia és Technologia Tanszék, Budapest, 1111
Szent Gellért tér 4.
Energiatudomanyi Kutatékozpont, Budapest, 1120 Konkoly-Thege Miklés it 29-33.

Munkam soran harom piridin egységet tartalmazo, szilikagélhez kovalens kotésekkel rogzithetd
koronaéter eldallitasa, melyhez a kulcsintermediereket sikeresen szintetizaltam. Az eldallitani kivant
makrociklus varhatéan alkalmazhato szilikagélhez rogzitett szelektormolekulaként protonalt amin
tipusu vegyiiletek rendliség szerinti elvalasztasat célzo eljarasban.

A gytirtizaras kulcsintermediere koziil a benzilcsoporttal ellatott piridin-diol és ditozilat
kutatocsoportunkban mar korabban el6 lett allitva [1]. A bisz(piridin)-diol az irodalomban mar ismert
vegyiilet [2], de mas Gtvonalon allitottuk eld. A bisz(piridin)-ditozilat az irodalomban még nem ismert
vegyiilet, melyet sikerilt eldallitanom. Kutatomunkam folytatasaként a gylrlizarasi reakciot két
utvonalon tervezem megvalositani. Az egyik utvonalon a bisz(piridin)-diolt fogom reagaltatni a
benzilcsoporttal védett ditozilattal , natium-hidriddel N,N-dimetilformamidban. A masik reakciotton a
bisz(piridin)-ditozilatbol és benzilezett diolbol natrium-hidriddel tetrahidrofuranban tervezem
eldallitani a célvegyiilet makrociklust.

A kovetkez6 1épésben a piridino-koronaétert 3-(trietoxiszilil)propil-jodiddal kalium-karbonat és
N,N-dimetilformamid jelenlétében tervezem reagaltatni. A trietoxiszilil-csoporttal szubsztitualt
piridino-koronaétert HPLC mindségli szilikagélhez szeretnénk rdgziteni egy korabban a
szakirodalomban sikeresen alkalmazott eljarassal [3]. A szelektormolekula szilikagélhez torténd
rogzitésével kapott allofazist tires rozsdamentes acéloszlopba tervezziik betolteni, hogy megfeleld
HPLC oszlopot kapjunk.

[1] Kupai, J.; Rojik, E.; Huszthy, P.; Székely, Gy.; Journal of the American Chemical Society, 2015 (18)
9516-9525.
[2] Hiroshi, T., Satoshi, S., Jun’ichi, U., Takao, H., Takahiro, I., Osamu, Y.; The Journal of Organic
Chemistry, 1998 (63) 3884-3894
[3] Farkas, V.; Téth, T.; Orosz, G.; Huszthy, P.; Hollosi, M.; Tetrahedron: Asymmetry 2006 (17)
1883-1889.
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NUKLEOZIDOK TIOLADDICIOS MODOSITASA ES A TERMEKEK BIOLOGIAI
HATASVIZSGALATA

Bege Miklés®*°, Bakai-Bereczki Ilona?, Borbas Aniké?

aDebreceni Egyetem, Gyogyszerészi Kéemiai Tanszék, Egyetem tér 1.4032, Debrecen.
Debreceni Egyetem, Gydgyszerészeti Tudomdnyok Doktori Iskola, Egyetem tér 1.4032, Debrecen
°MTA-DE Molekularis Felismerés és Kolcsonhatds Kutatécsoport, Egyetem tér 1.4032, Debrecen

A nukleozidok minden él61ény szamdra nélkiilézhetetlen vegyiiletek, melyek valtozatos biologiai
feladatokat latnak el, igy aztdn nem meglepd, hogy a nukleozidszarmazékokat a gyogyaszat kiilonb6zo
teriiletein is fel lehet hasznalni pl. a virus- vagy tumorellenes kemoterapiaban.[1-2]

A célunk uj, szénhidrat komponensen modositott nukleozidszarmazékok eldallitdsa, melyek
potencialisan biologiailag aktivak lehetnek. Ehhez szintetikus eszkdznek a fotoinicialt tioladdiciot
valasztottuk, mely alkalmas nagyszamu uj vegyiilet el6allitasara.

Mivel a nukleozidok tiol-én reakcioban mutatott viselkedése jelentdsen eltér az analog
szénhidratszarmazékokétdl, és mivel korabban nukleozidszarmazékokon nem hajtottak végre ilyen
tipusu reakciot, elészor sziikséges volt optimalizalni a reakciokoriillményeket, beleértve az inicialasi
modszert, az oldoszert és homérsékletet, ill. a véddcsoportokat. Mindezek utan nagyszamu 1j

Amellett, hogy tanulmanyoztuk a reakciok sztereoszelektivitasat,[3] az igy eldallitott vegyiiletek
kiilonb6z6 bioldgiai vizsgalatoknak lettek alavetve, €s szamos citosztatikus vagy virusellenes hatast
mutat6 vegyliletet talaltunk.

[1] J. Shelton, X. Lu, J. A. Hollenbaugh, J. H. Cho, F. Amblard, R. F. Schinazi, Chemical Reviews, 2016
(116) 14379-14455

[2] L. P. Jordheim, D. Durantel, F. Zoulim, C. Dumontet, Nature Reviews Drug Discovery, 2013 (12)
447-464.

[3] M. Bege, I. Bereczki, M. Herczeg, M. Kicsak, D. Eszenyi, P. Herczegh, A, Borbas, Organic and
Biomolechular Chemistry, 2017 (15) 9226-9233.

A kutatast a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 projekt timogatta. A projekt az Eurdopai uni6é tamogatasaval, az
eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg. A kutatas az Innovacios és Technolégiai
Minisztérium UNKP-19-3 kédszamu Uj Nemzeti Kivalésag Programjanak Szakmai Tamogatasaval
késziilt.
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NAFTOXAZINON-SZARMAZEKOK EGYEDENYES ES KETLEPESES
SZINTEZISE T3P® FELHASZNALASAVAL

Varga Valentina?, Dr. Milen Matyas®, Dr. Abranyi-Balogh Péter?

a8 TTK Gyogyszerkémiai Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar tudosok kérutja 2.
b Egis Gyégyszergyar Zrt., 1106 Budapest, Keresztiiri it 30-38.

Kutatdcsoportunkban évek ota foglalkoznak egy foszfortartalmi ciklikus anhidrid, a T3P®
reagens alkalmazasaval szerves kémiai reakciokban, és sokféle reakciotipusra (Kabachnik-Fields-,
Bischler-Napieralski-, Ugi-reakcio és Robinson-Gabriel-ciklizacid) dolgoztak ki 1j, hatékony reakcio-
utakat a céltermék eldallitisa érdekében. Az Ugi-reakcid soran T3P® alkalmazasaval egy 27 taga
oxoizoindolin vegyiilettarat hoztunk Iétre, és megvalositottuk a (+)-nuevamine egyedényes szintézisét
[1]. Tekintettel arra, hogy a T3P®-t sikeresen alkalmaztuk multikomponensii reakcioban, jelenlegi
kutatdmunkank soran a Betti-reakcio vizsgalatat és fejlesztését tliztiik ki célul. A Betti-reakcid egy
haromkomponensti kondenzacids reakcido egy amin, egy aldehid €s egy aromds hidroxivegyiilet,
leggyakrabban 2-naftol kozott [2]. Kutatdmunkank soran kiinduldsi anyagként 2-naftolt, aromas
aldehideket és metil-karbamatot alkalmazva a koriilményektd] fiiggden T3P® reagenssel eldsegitve a
reakciot kétféle termék, 2-hidroxinaft-1-il-karbamat- és naftoxazinon-szarmazékok keletkezését
tapasztaltuk. Munkank sordn célul tlztik ki a két szarmazék eldallitasanak optimalizalasat, és
megvalositottuk a gytriizart naftoxazinon-szarmazék one-pot szintézisét az 1-karbamatoalkil-2-naftol
intermedieren keresztiil. A sikeres optimalizalast kdvetden mindkét eljaras hatékonysagat egy 15 tagh
vegyiilettar eléallitasaval igazoltuk (hetero)aromas aldehidek felhasznalasaval.

[1] V. Varga, M. Milen, P. Abranyi-Balogh, Tetrahedron Letters, 2018 (59) 3683-3689.
[2] C. Cardellicchio, M. A. M. Capozzi, F. Naso, Tetrahedron: Asymmetry, 2010 (21) 507-517.

Szeretnék koszonetet mondani témavezetémnek, Dr. Abranyi-Balogh Péternek és Dr. Milen Matyasnak,
akik lehetéséget biztositottak a kutatasomhoz, és hasznos tanacsokkal lattak el munkam soran.
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KEMIAILAG MODOSITOTT KITOZANBEVONATOK KORROZIOS
VEDOHATASANAK ES NEDVESEDESI TULAJDONSAGAINAK
TANULMANYOZASA

Mirton Péter?, Szabé Gabriella Stefania®, Albert Eméke?, Horvolgyi Zoltan?

2Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp.3.
bBabes-Bolyai Tudomdnyegyetem, Strada Universitatii 7-9, Cluj-Napoca 400084, Romdnia

A természetes eredetli korrozids inhibitorokkal impregnalt kitozanalap, korr6ziovédé bevonatok
az utobbi években az érdeklddés kozéppontjaba keriiltek [1]. A kitozdn biokompatibilitasa és
biodegradabilitdsa miatt az ilyen rendszerek megfeleld hatékonysag mellett kornyezetbarat megoldést
kinalnak a mindennapi életben felmeriild korr6zids problémakra. Kutatdsaim soran indigokarminnal
impregnalt, illetve acilezett kitozanbevonatok  korrézios  védohatasat  tanulmanyoztam
potenciodinamikus polarizacidés mérésekkel, dsszefiiggést keresve az alkalmazott kémiai modositas és
a bevonat korrozids viselkedése kozt. A védohatas novelésének egy tovabbi lehetséges modja, ha a
bevonat tavol tartja a feliilettl a korroziot kivaltd tényezoket, elsdsorban a nedvességet. A hidrofob
tulajdonsagi kitozdnbevonatok eldallitasat szililez0 4gensek segitségével Kurita és tarsai
tanulmanyoztak részletesebben [2]. Az eljarés soran a kitozant oldatfazisban szililezték, majd a kapott
termékbOok hoztak 1étre bevonatot, am a forditott sorrendben torténd eldallitast (azaz a nativ
kitozanbevonat utélagos kémiai modositasat) nem vizsgaltadk, munkam soran ezért ebben az iranyban
végeztem kutatdsokat. Az {iiveg- illetve cinkhordozora felvitt nativ kitozdnbevonatokat tobbféle
szililezGszerrel kezeltem goztérben és oldatfazisban egyarant, vizsgalva a kezelési id6tartam, a hasznalt
reagens, a hordozo ¢€s az esetlegesen alkalmazott ionos vagy kovalens keresztkapcsold agens szerepét.

[1]1A.F. Sz6ke, G. S. Szabo, Z. Horvélgyi, E. Albert, L. Gaina, L. M. Muresan; Carbohydrate Polymers,
2019 (3) 1-30.

[2] K. Kurita, M. Hirakawa, S. Kikuchi, H. Yamanaka, J. Yang; Carbohydrate Polymers, 2004 (56)
333-337.
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ELTERO SZERKEZETU FELULETAKTIV ANYAGOK ALKOTTA MICELLAK
KEPZODESENEK VIZSGALATA KALORIMETRIAS MODSZERREL

Seres Lasz16%, Juhasz Adam?®°, Csapé Edit*P

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszek, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
bSzegedi Tudomdnyegyetem, Orvosi Vegytani Intézet, MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport, 6720
Szeged, Dom ter 8.

A feliiletaktiv anyagok széles korben hasznalt vegyiiletek; aszimmetrikus polaritast eredményezd
molekulaszerkezetiik altal képesek oldatfazisban asszociacios kolloidot (micella, nioszoma) képezni,
valamint folyadék/gaz, illetve folyadék/folyadék hatarfeliileten feldisulni. Szolublilizal6-, stabilizalo-
¢és emulgeal6 sajatsaguk révén széles korben alkalmazott ipari kemikalidk, de az eldallitott mennyiség
tobb mint fele a haztartasokba kerlil mosd- ¢€s tisztitdszer formajaban. Kdrnyezetiink megdvasa
érdekében hozott nemzetk6zi szabalyozas ellenére a vizi €lovilagba valo kikeriilésiik tovabbra is allando
kockazatot jelent, igy a gyartott és felhasznalt mennyiség csokkentése napjaink egyik fontos
technologiai kihivésa.

Alkalmazaskdzeli technologiak megalkotasahoz azonban a feliiletaktiv anyagok (tenzidek) oldat-
¢és hatarfeliileti viselkedését meghataroz¢ fizikai-kémiai torvényszeriiségek atfogd ismerete sziikséges.
A kevert micellak képzddése évtizedek ota vizsgalt jelenség, am a kialakuldsukat és az Osszetételiiket
meghatarozé szabalyszer(iség a mai napig sem tisztazott [1]. A bemutatasra keriil6 kisérleti munka soran
célom volt eltérd szerkezetli nemionos tenzidekbdl felépiild micellak képzodésének tanulmanyozasa. A
kutatas soran a kritikus micellaképzddési koncentraciok (cmc) Osszetétel és homérséklet fiiggésének
ismeretében az asszociacios kolloid dsszetételét, valamint a kialakulasukat kisérd entalpia- és entropia
valtozas mértékét hataroztam meg. Az 0sszegyllt kisérleti eredmények arra engednek kovetkeztetni,
hogy amikor a micella két komponense megfeleld aranyban van jelen a vizes oldatban a kevert micella
képzddése kedvezményezett és az asszociacid alacsonyabb tenzid koncentracional (cmc) kovetkezik be,
mint az egyedi tenzidekbdl felépiilé micellak esetében. Utdbbi tapasztalatot a szakirodalom
szinergikus/erdsitd kolcsonhatasként értelmezi, amelynek részletes megértése segithet olyan
tenzidkeverékek kifejlesztésében, melyek hatékonyabban toltik be szolublilizald-, stabilizalo- és
emulgealo szerepiiket, igy csokkenhet a felhasznalt feliiletaktiv anyagok mennyisége.

[1] A. Juhasz, E. Csapé, R. Tabajdi, I. Dékany, Surfactants and Detergents, 2017 (20), 1291-1299

Koszonetnyilvanitas: A kutatast a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal timogatasaval a
GINOP-2.3.2-15-2016-00034 szamu projekt tamogatta.
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SZERUM ALBUMIN ALAPU KOMPOZITOK ELOALLITASI LEHETOSEGEINEK
VIZSGALATA

Kovics Nikolett Alexandra?, Hornok Viktoria?, Csap6 Edit®"

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszek, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
bMTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatocsoport, 6720 Szeged, Dom tér 8.

A kinurenin ttvonalhoz kapcsolhatd vegyliletek és szintetikus szarmazékaik kiemelkedd
jelentéségliek a neurodegenerativ betegségek kezelésére iranyulo terapias készitmények fejlesztésében,
azonban hatranyt jelent, hogy bizonyos vegytiletek nem képesek megfelel6 mennyiségben atjutni a vér-
agy gaton [1]. A hatasos dozis beviteléhez sziikséges a hatéanyagok kapszulazasat megvalositani,
melyre jo alternativat kinalat a human szérum albumin (HSA) alapti hatébanyag hordozé rendszerek
fejlesztése a fehérje egyedi szerkezeti sajatsagaibol eredéen [1,2]. A hatdanyag/hordozd alkotta
kompozitok eléallitasara tobb eljaras ismert az irodalomban (LbL, nanoprecipitacio sth.). Az aramlasos
elven mikodé berendezések alkalmazasa egy 1) lehetdséget jelenthet, melynek segitségével
szabalyozhatova valik a részecskék alakja, mérete ezaltal a bejuttatni kivant hatdbanyag mennyisége is
[3].

Munkank soran kiilonféle Osszetételli mag-héj szerkezetli, humédn szérum albumin-alapu
kinurénsav ¢€s szintetikus szarmazékat tartalmazo kompozitok eldallitasat valositottuk meg.
Tanulméanyoztuk tobbek kozott az dramlasi sebesség €s a komponensek aranyanak hatasat a képz6do
kompozitok szerkezeti tulajdonsigaira. Mindezek mellett a kompozitokbdl torténd hatdanyag
felszabadulas kietikajara is szolgaltatunk informaciokat.

[1] N. Varga, E. Csapo, Z. Majlath, 1. Ilisz, I.A. Krizbai, I. Wilhelm, L. Knapp, J. Toldi, L. Vécsei, .
Dékany, European Journal of Pharmaceutical Sciences, 2016 (86), 67-74

[2] B. Alvarez, S. Carballal, L. Turell, R. Radi, Methods in Enzymology, 2010 (473), 117-136.

[3] R. Karnik, F. Gu, P. Basto, C. Cannizzaro, L. Dean, W. Kyei-Manu, R. Langer, O.C. Farokhzad,
Nano Letters, 2008 (8), 2906-12

Koszonetnyilvanitas:

A kutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal timogatasaval GINOP-2.3.2-15-2016-00034
szamu projekt keretében valésult meg. A kisérleti munkat az Emberi Eréforrasok Minisztériuma a
TUDFO/47138-1/2019-ITM (Csapé E.) és a Magyar Tudomanyos Akadémia, Bolyai Janos Kutatéi

Osztondij is tAmogatta (Csapé E.)
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POLIMER ALAPU KOLLOIDALIS GYOGYSZERHORDOZOK ,, KVAZI”
KETDIMENZIOS SZENZORTECHNIKAK ALTALI JELLEMZESE

Varga Norbert?, Juhasz Adam?, Csapé Edit*?

AFizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, Szegedi Tudomdnyegyetem, Rerrich Béla térl., Szeged, H-6720,
Magyarorszag
b MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport, Orvosi Vegytani Intézet, Altaldnos Orvostudomdnyi kar,
Dom Teér 8., H-6720, Magyarorszag

Napjainkban a biologiai rendszerek modellezésére alkalmazhaté ,kvazi” kétdimenzios
szenzortechnikakat (pl.: feliileti plazmon rezonancia (SPR) spektroszkopia, kvarc kristaly mikromérleg
(QCM)), egyre szélesebb korben alkalmazzak a gyogyszeripar és a biokémiai kutatasok teriiletén [1].
Nagy hatékonysaguk, kis mintaigénytik és valos idejii jelfeldolgozasuk révén lehetségessé valik élettani
jelentéségli  ligandum-donor parok kozott fellépé kolcsonhatasok vizsgalata szilard/folyadék
hatarfeliileten [2]. A kolcsonhatdo parok egyikének szenzorfelilletre torténd rogzitésével
(immobilizalasaval) tanulmanyozhatojuk a molekulaparok kozotti kotések kinetikai és termodinamikai
sajatsagait, illetve a vegyiiletek szorpcios tulajdonsagait.

A bemutatasra keriild6 munka soran biokompatibilis polimerek/poliszacharidok (pl.: PEG,
hialuronsav, kitozan stb.) és funkcionalizalt szenzorfeliiletek kozotti kotés jelleglh kdlcsonhatasanak
tanulmanyozasara keriilt sor. A méréstechnika egyedi elrendezése révén lehetdség nyilt a hordozo és a
hatoéanyag(ok) kozotti kolcsonhatasok modellezésére, ezaltal a hatdanyag hordozohoz valé affinitasarol
valamint az adott kémiai kdrnyezetben feltételezett kdtési mechanizmus helytallosaragardl szerezhetiink
informaciot. A hatéanyag kapszulazast és a kioldddast befolyasold hatdsok ismeretében konnyedébben
és nagyobb biztonsaggal optimalizalhatjuk adott hatbanyagra a gyogyszerhordozo rendszeriinket.

[1] A. Juhasz, M. Luty-Blocho, M. Wojnicki, G. K. Téth, E. Csapo, Microchemical Journal, 2019 (147),
311-318

[2] E. Csapo, A. Juhasz, N. Varga, D. Seb6k, V. Hornok, L. Janovék, 1. Dékany, Colloids and Surfaces
A: Physicochemical and Engineering Aspects, 2016 (504), 471-478

Koszonetnyilvanitas

A Kkutatast a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (NKFIH) GINOP-2.3.2-15-2016-00060
azonosité szamu projektje tAmogatta. Az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3-SZTE-321
kédszami Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai tamogatasaval késziilt (Varga Norbert).”
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RIFAMPICIN POLIASZPARTAMID NANOSZALAS FORMULAJANAK
ELOALLITASA SZEMESZETI ALKALMAZASRA

Vincze Anna?, Balogh-Weiser Diana®°, Gyarmati Benjamin?, Szilagyi Andras®

2 Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111
Budapest, Miiegyetem rkp. 3.
bSzerves Kémia és Technoldgia Tanszék, Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest,
Miiegyetem rkp. 3.

Napjainkban a nanotechnoldgia szerepe egyre jelentésebb a gyodgyszerészetben és az
orvostudomanyban is. A kiilonféle nanoszalas anyagok szerepe tobbek kdzott a mesterséges szovetek
eldallitasaban és az intelligens hatéanyag-hordozo6 rendszerek fejlesztésében kiemelkedd fontossagu.
Nagy fajlagos feliileti rendezetlen nanoszdlas matrixokat hatékonyan Ilehet elektrosztatikus
szalképzéssel eldallitani kiilonféle szintetikus és természetes polimerek oldatainak vagy olvadékainak
felhasznalasaval [1]. A hatéanyag-hordozé rendszerekben alkalmazott polimerekkel szemben fontos
elvarés, hogy biokompatibilisek és biologiailag lebonthatok legyenek. Az utobbi években elotérbe
keriiltek a szintetikus poliaminosavak, mivel ezek hordozzdk a természetes eredetii, biokompatibilis
polimerek elényeit, de emellett szerkezetiik finomhangolhato és eldallitasuk jol reprodukalhato [2].

A poliaszpartamidok a poliaszparaginsav szarmazékai, melyek a poliszukcinimid nukleofil
agensekkel torténd gylriifelnyitasi reakcidjaban képzddnek. Célul tiiztiik ki olyan poliaszpartamid
nanoszalas matrixok eléallitasat elektrosztatikus szalképzéssel, melyek hatéanyag-hordozo
rendszerként a késObbieckben szemészeti alkalmazasra felhasznalhatok. Az altalunk valasztott
poliaszpartamid-szarmazékban a poliszukcinimidet 50-50%-ban 4-amino-butanollal és n-butil-aminnal
modositottuk. Célunk a vizes kozegben bomlékony rifampicin antibakterialis hatdanyag nanoszalas
formulajanak eléallitasa annak érdekében, hogy a jelenleg kaphato és csak koriilményesen hasznalhato
szemcsepp helyett, a hatéanyagot jobban stabilizal6 és konnyebben kezelhetd szilard készitmény
alkalmazasa a jovoben lehet6vé valjon.

[1] N. Bhardwaj, S. C. Kundu; Biotechnology Advances, 2010 (28) 325-347.
[2] O. Pillai, R. Panchagnula; Current Opinion in Chemical Biology, 2001 (5) 447-451.

Koszonetnyilvanitas: A kutatast a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal timogatta (FK
125074). A kutatas az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-2 és UNKP-19-4 kédszami Uj
Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai tamogatasaval késziilt (UNKP-19-2-BME-370, UNKP-19-4-
BME-421). Koszonjiik az MTA Bolyai Janos Kutatasi Osztondij tAmogatasat.
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MELOXIKAM TARTALMU POLIMER MICELLAK FORMULACIOJA ES
VIZSGALATA

Sipos Bence?, Ambrus Rita?, Csoka Ildik6?, Szaboné Révész Piroska?, Katona Gabor?

Szegedi Tudomanyegyetem Gyogyszerésztudomanyi Kar Gyogyszerechnologiai és Gyogyszerfeliigyeleti Intézet,
6720 Szeged, E6tvos utca 6.

A nano-gyégyszerhordozé rendszerek koziil a polimer micellak is kivaldo megoldast jelentenek,
ha az adott rossz vizoldékonysagu farmakon e paraméterét valamint a biohasznosithatosagat szeretnénk
fokozni.[1] A polimer micella kialakitdsdhoz amfifil graft co-polimert hasznaltunk, melyeknél a
részecskeméret optimalisan 80 nm, amely segiti a bioldgiai membranokon torténd athatolést.

A kutatasunk célja, hogy a non-szteroid gyulladascsokkentd hatdanyagunkat polimer micellaba
zarjuk a biofarmaciai paraméterek javitasa és a kedvezobb terapias felhasznalas érdekében.

A formulacidhoz etanolt és acetont hasznaltunk, mint oldoszer. Modell vegyiiletnek a
meloxikamot (BCS 1II) valasztottuk, melyet folyamatos keverés mellett 1 M-0s NaOH-oldat
segitéségével feloldottuk, majd a micellaképzéként hasznalt Soluplus® (PEG 6000 — vinil-kaprolaktam
— vinil-acetat 13:57:30 aranyu keveréke) is feloldasra kertiilt. Az oldoszerelegyet eltavolitottuk rotacios
beparloval, igy egy szilard fazisu terméket kapva. A mintdinkat Box-Behnken design alapjan készitettiik
el. A polimer micella teljes korti feltérképezéséhez meghataroztuk a termékek részecskeméretét,
polidiszperzitasat valamint anyagszerkezeti vizsgalatokat végeztiink XRPD, DSC, spektroszkopiai
modszerekkel. In vitro kioldas €s permeabilitds vizsgalatainkat mesterséges gyomor- és bélnedvben
végeztik el.

Sikeresen optimalizaltuk a Box-Behnken faktorialis kisérletterv segitségével a polimer micellak
A miuszeres vizsgalataink segitségével kimutattunk intermolekularis kotéseket, polimorfizmusra valo
hajlamat valamint, hogy a polimer sikeresen bezarta a hatdéanyagot. In vitro kioldas és permeabilitas
vizsgalataink kielégito eredményeket, kioldodasi sebességnovekedést mutattak.

A Soluplus®, mint segédanyag kivalonak bizonyult a polimer micellak kialakitasahoz. A polimer
micellak fizikokémiai karaktere megfeleld volt és megfelel6 nano-gyodgyszerhordozo rendszer alakult
ki. A meloxikam vizoldékonysaga sikeresen novekedett.

[1] Jones, M. C., Leroux, J. C. European journal of pharmaceutics and biopharmaceutics, 1999 48 (2),
101-111.

Az Innoviciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-2-SZTE-113. kédszami Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak szakmai timogatasaval késziilt.
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LIPOFIL OLDALLANCCAL SZUBSZTITUALT CINKONA ALAPU
ORGANOKATALIZATOROK SZINTEZISE, ALKALMAZASA ES
VISSZANYERESE

Molnar Balazs®, Kisszékelyi Péter?, Nagy Sandor?, Dargé Gyula®, Fehér Zsuzsanna?,
Huszthy Péter?, Kupai Jozsef®

2Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
Miiegyetem rkp. 3.

Napjainkban gazdasagossdgi ¢és kornyezetvédelmi szempontbol kiilonosen indokolt a
reakciokban alkalmazott katalizatorok visszanyerése. Az aszimmetrikus reakciok komponenseinek
hatékony, mégis egyszer(i elvalasztasira manapsag egyre népszeriibb modszer a komponensek
oldhatésaganak megvaltoztatasa. Ez torténhet egyrészt kiillonb6z6 organokatalizatorok egységeire [1],
masrészt a katalizalt reakcié egyik reaktdnsara [2] torténd lipofil csoport bevitelével. Ennek
kdszonhetden a reakcioelegy komponensei kozott jelentds kiilonbség 1ép fel a polaritasban, ami lehetévé
teszi, hogy azok egy extrakcios 1épéssel egyszeriien elvalaszthatoak legyenek egymastol.

Célul tiiztem ki, hogy kidolgozzak egy altalanosithato, lipofil oldallanc bevitelét megvaldsitd
szintetikus modszert. A lipofilizalt katalizatorokat ezutan el6z6leg magneses nanorészecskéhez rogzitett
ciklodextrinnel kdtném meg, és igy azok egy egyszerii magnes segitségével kinyerhetéek lennének a
reakcioelegybol.

A lipofil csoport bevitelére alkalmas szintetikus épitdelem kialakitasahoz metil-gallatbol
indultam ki, ezt reagaltattam oktadecil-bromiddal. Az igy kapott termék észtercsoportjat ligosan
elhidrolizaltam, igy jutottam egy harom oktadecilcsoportot tartalmazo karbonsav szarmazékhoz. A
savnak egy, a hidrokininbdl eléallitott aminoetiloxi-szubsztitualt cinkona-négyzetamid katalizatoranak
aminocsoportjahoz valo rogzitését vizsgaltam kiilonb6zo kapcsoloszerek segitségével.

[1] T. Jichu, T. Inokuma, K. Aihara, T. Kohiki, K. Nishida, A. Shigenaga, K. Yamada, A. Otaka;
ChemCatChem, 2018 (10) 3402-3405.

[2] X. Wang, T. Yang, X. Cheng, Q. Shen; Angewandte Chemie International Edition, 2013 (52)
12860-12864.

A szerz6k koszonik a Richter Gedeon Talentum Alapitvany, az Emberi Eréforrasok Minisztériuma ﬁj
Nemzeti Kivalésag Program (UNKP-19-1-1-BME-286, UNKP-19-4-BME-415) és az OTKA (nyilvantartasi
szam: K128473) anyagi tamogatasat.
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HIDROBENZOIN-ALAPU UJRAHASZNALHATO KIRALIS KONONAETEREK
SZINTEZISE ES ALKALMAZASA

Olah Attila Laszl6%, Nemcsok Tamas?, Rapi Zsolt?, Baké Péter?

a8Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Vegyészmérnoki és Biomérnéki Kar Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, 1111 Miiegyetem Rakpart 3.

Napjainkban egyre nagyobb jelentdséget nyer a zold kémia és a kornyezet megdvasa. A
zoldkémiai torekvések célja, hogy a kémiai reakciok és folyamatok tervezését meghatarozott
szabalyrendszer segitségével végezziik, ezaltal visszaszoritva a kdrnyezet szennyezését és a veszélyes
anyagok hasznalatat a vegyiparban [1].

A fazistranszfer katalizis tobb szempontbodl is eleget tesz a zold kémia elvarasainak, mivel
altalaban lehetdséget biztosit, hogy enyhébb koriilmények kozott, ,,z6ldebb” olddszerek és reagensek
felhasznalasaval valositsunk meg reakciokat pl.: Na>COsz bazisként valo hasznalata szerves kozegben,
vagy a viz mint oldészer alkalmazasa [2]. Az aszimmetrikus fazistranszfer katalizis irant jelentdsen
megnétt a tudomanyos érdeklddés az elmilt harminc évben. Szamos kiilonbozo kiralis katalizatort
szintetizaltak és teszteltek kiilonb6z6 reakcidkban, tobb esetben kivalod enantioszelektivitassal [3]. A
legtobb kiralis fazistranszfer katalizator szintézise bonyolult és kdltséges, regeneralasuk altalaban nem
megoldott, vagy koriilményes (pl.: kromatografias tisztitast igényel). Napjainkban t6bb probalkozas is
tortént ujrafelhasznalhatd kiralis fazistranszfer katalizatorok eldallitasara, leginkabb polimerhez
rogzitett cinkonaalkaloid-alapt ammoéniumsok esetén. A bemutatott kutatds célja egyszeriien és jo
termeléssel visszanyerheto kiralis fazistranszfer katalizatorok szintézise konnyen hozzaférhetd és olcso
kiindulasi anyagokbol, illetve ezen makrociklusok tulajdonsdgainak vizsgalata aszimmetrikus
szintézisekben.

[1] Anastas, P. T., & Warner, J. C.: Green chemistry: theory and practice., Oxford University Press,
Oxford 1998.

[2] Mieczyslaw Makosza.: Phase-transfer catalysis. A general green methodology
inorganic synthesis. Pure Appl. Chem. 2000 ,72 (7): 1399-1403.

[3] (A) K. Ariga, T. Kunitake: Supramolecular =~ Chemistry - Fundamentals and applications,
Springer, Berlin, Heidelberg, 2006.
(B) P. J. Cragg: Supramolecular Chemistry: From Biological Inspiration toBiomedical
Applications, Springer Dordrecht Heidelberg London New York, 2010.
(C) J. L. Atwood, L. Barbour, G. W. Gokel: Comprehensive Supramolecular Chemistry I1., Elsevier,

Amsterdam, 2017.
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ANTIVIRALIS NEURAMINSAV-SZARMAZEKOK SZINTEZISE

Lérincz Eszter Bogliarka®®, Bakai-Bereczki llona?, Herczegh Pal?, Borbas Aniké?

2DE-GYTK, Gyogyszerészi Kemia Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
b Debreceni Egyetem, Gyégyszerészeti Tudomdanyok Doktori Iskola

Az influenza vilagszerte elterjedt betegség, korokozojat a 10 leghalalosabb virus kozott tartjak
szamon. A WHO 2019-ben hivta fel a figyelmet arra, hogy az influenza napjaink egyik legfenyegetdbb
vilagjarvanyat okozhatja, ezért siirgetd feladat az ) hatdsmechanizmust influenzaellenes gyogyszerek
kutatasa és kifejlesztése [1].

Az influenza feliiletén két fontos glikoprotein talalhatd: a neuraminiddz és a hemagglutinin. Az
utobbi a virus megtapadasaért felel a gazdasejtek feliiletén, az elsé pedig a virus szaporodésa utan a
virusrészecskék gazdasejtrél valo elszakadasat segiti. A jelenleg forgalomban levé és altalanosan
hasznalt influenzavirus-ellenes vegyiiletek az utobbi folyamatot akadalyozzak meg, de hatékonysaguk
nem megfelel6. Hemagglutiningatld szer még nincs forgalomban, pedig a virus megtapadasanak
gatlasaval a fert6z0dés is megakadalyozhato, és igy a mutacidk kialakulasa is gatolhato lenne.

A szervezetben a hemagglutinin a sejtek feliiletén levo receptorok végén talalhatd neuraminsav
egységekhez kotddik és trimer szerkezete révén egyszerre harom neuraminsavhoz képes kapcsolddni.
Potencialis hemagglutiningatlok eldallitdsa céljabol lipofil neuraminsav-szarmazékok szintézisét
terveztiik. A lipofil oldallancokkal ellatott amfifil szarmazékok vizes oldatban aggregaciora hajlamosak.
Az igy kialakul6 aggregatumok feliiletén neuraminsav molekuldk sorakoznak, imitaljak a gazdasejt
feliiletét és csapddba csalhatjak az influenzavirust. Masrészt, kdlcsonhatva a gazdasejt vagy a virus lipid
kettosrétegével szintén megakadalyozhatjak a virus megtapadasat a gazdasejt feliiletén.

[1]Global influenza strategy 2019-2030, World Health Organization 2019, ISBN 978-92-4-151532-0
(https://apps.who.int/iris/bitstream/handle/10665/311184/9789241515320-eng.pdf?ua=1)

Koszonetnyilvanitas: A kutatast az EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00009 cimii projekt tamogatta, amely az
Eurépai Unié tamogatasaval, az Europai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg.
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FOTOINICIALT TIOL-EN ADDiICIOS REAKCIOK
TELITETLEN MONO- ES DISZACHARIDOKON

Kelemen Viktor?®, Bege Miklés*°, Eszenyi Daniel®, Debreczeni Néra®°, Herczegh Pal?, Borbas
Aniko?

8Debreceni Egyetem, Gyogyszerészi Kemia Tanszék. 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
®Debreceni Egyetem, Gydgyszerészeti Tudomdnyok Doktori Iskola, 4032 Debrecen, Nagyerdei kériit 98.
®Debreceni Egyetem, Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola. 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Az a-glikozidos kotéssel rendelkezd szénhidratok rendkiviili mértékben elterjedtek a
természetben, a kicsiny prokariotaktol egészen a fejlett organizmusokig. Az O-glikozidos kotés viszont
természetébdl adoddan konnyen bonthatd enzimatikusan, igy figyelmiinket a bioldgiailag relevans
szénhidratok S-glikozidos kotésit mimetkumai felé forditottuk. A tiokdtésii glikokonjugatumok
bioldgiai kornyezetben stabilak, ezért glikobiologiai vizsgalatokra és gyogyszerfejlesztésre
alkalmasabbak a természetes O-glikozidoknal. Az 1,2-Cisz-a-tioglikozidos kotés sztercoszelektiv
kialakitasa azonban laboratoriumi koriilmények k6zott igen nehéz feladat, és az irodalomban nem
talaltunk altalanosan alkalmazhat6 eljarast erre a kotéstipusra. Fotoinicialt tiol-én addicios reakcioval
mar sikeriilt kivaloé regio- és sztereoszelektivitassal eldallitani tiodiszacharid mimetikumokat,
exoglikalok és szénhidrattiolok reakcidjaval [1]. Ezt a mdédszert 2-szubsztitualt glikalokon alkalmaztuk,
és megallapitottuk, hogy kivaloan alkalmas a nehezen elallithatd 1,2-Cisz-a-glikozidos kotés
sztereoszelektiv  1étrehozasara [2]. Megfigyeltik, hogy a reakcid6 rendkiviil szokatlan
homérsekletfliggést mutat, a hiités eldsegiti, a melegités pedig gatolja a reakcid végbemenetelét [3].
Eppen ezért kiterjesztettiik a reakciot tovabbi telitetlen szénhidratokra és tiolokra, vizsgalva a
reakciokoriilmények valtoztatasanak hatasat a konverziora €s az izolalt hozamra.

[1] M. Fiore, A. Marra, A. Dondoni, J. Org. Chem., 2009, 74 (11), 4422442

[2] L. Lazar, M. Csavas, M. Herczeg, P. Herczegh, A. Borbas, Org. Lett. 2012, 14, 4650— 4653

[3] D. Eszenyi, V. Kelemen, F. Balogh, M. Bege, M. Csavas, P. Herczegh, A. Borbas, Chem. Eur. J.
2018, 24, 4532-4536.

A publikicio, illetve az annak keretében ismertetett tudomanyos eredmény a Richter Gedeon Nyrt. altal
létrehozott Richter Gedeon Talentum Alapitvany (székhely: 1103 Budapest, Gyomréi ut 19-21.)
tamogatasaval, ,,Richter Gedeon PhD (")sztiindij" keretében, valamint az Emberi Eroforrasok
Minisztériuma UNKP-19-3 kédszami Uj Nemzeti Kivalosag Programjinak tamogatasival késziilt. A
kutatast a GINOP-2.3.2-15-2016-00008, és a ”Debrecen Venture Catapult Program”EFOP-3.6.1-16-2016-
00022 szamu projekt is tamogatta. A projekt az Eurdpai Unié tdmogatasaval, az Eurépai Szociilis Alap
tarsfinanszirozasaval valésult meg.
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ELOSEJTEK SZOL-GEL IMMOB:ILIZALASA BIOTRANSZFORMACIOS
CELOKRA

Toth Gergé Daniel®, Nagy-Gyor Laszlé?, Dr. Hornyanszky Gabor? , Prof. Poppe Laszl6?, Dr.
Balogh Didna®®

8BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék 1111, Budapest Miiegyetem rkp. 3.
b BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékl1111, Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

A modern kutatasok egyik legfontosabb torekvése a kornyezetbarat, fenntarthatd technologidk
feltarasa, kidolgozasa és alkalmazasa. Ehhez a torekvéshez kapcsolodoan, kutatasaink egyik célja az
eddig ipari gyakorlatban hasznalt szintézisutak leroviditése, az atomhatékonysag, a kemo-, regio-, és
sztereoszelektivitdis novelése, valamint az alkalmazott reakcidkorilmények erélyességének
csokkentése. Ezekhez elérés¢hez igéretes segitséget jelenthetnek a korszerii biokatalizatorok.

Kiilonboz6 biokatalitikus eljarasokhoz felhasznalhatunk izolalt és tisztitott, esetleg liofilizalt
enzimeket, vagy akar egész sejteket is. Az egész sejtek elénye, hogy alkalmazasuk soran nincs sziikség
a felhasznalni kivant enzimek kinyerésére, a segédanyagok (pl: segéd enzimek, kofaktorok)
biztositasara, ami sok esetben komoly technologiai limitaciokat jelentene. Hatranyos azonban az
egészsejtes rendszerek nagyfokl szenzibilitasa a kdrnyezetiikre, valamint a sejtekben egyidejiileg jelen
1évo kiilonb6z6 enzimek okozta konkurens mellékreakciok lejatszoddsa. A sejtek magas kdrnyezeti
érzékenységét leghatékonyabban kiilonbozo rogzitéses modszerekkel csokkenthetjiik. Ezen eljarasok
jarulékos elonye, hogy nem csak a sejt ellenalloképességét, stabilitdsat novelik, hanem a katalizalt
reakcio lejatszodasat kovetden a biokatalizator készitmény visszanyerhetdségét is lehetdve teszik.

Kutatomunkank soran szol-gél eljarassal kialakithaté nanoporusos matrix kifejlesztését tliztiik ki
célul. A folyamat soran tetraetoxiszilan savas hidrolizisét kovetd polikondenzacioval alakithato ki a
térhalos gél, mely in situ képes a jelenlévd sejtet onmagaba csapdazni.[1,2] A sejtrogzitési
kisérletekhez egy jelentds biokatalitikus potenciallal rendelkezé, a Lodderomyces elongisporus
torzsbdl szarmazé élesztdsejtet alkalmaztunk modell mikroorganizmusként. Osszehasonlitottuk a de
novo fermentacioval el6allitott, a fermentlébdl centrifugalassal elvalasztott nedves élesztOsejtek,
liofilizalt sejtek, szol-gél eljarassal immobilizalt, illetve templat hordozod jelenlétében szol-gélbe
agyazott készitmények biokatalitikus miikodését. A biokatalizatorok hatékonysagat a sejt piruvat-
dekarboxilaz aktivitdsan alapuld aciloin kondenzacidoban vizsgaltuk, melyet kirdlis all6fazist
gazkormatografival kovettiilk nyomon.
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ARAMLASVEZERELT CSAPADEKKEPZODES VEKONY
FOLYADEKRETEGBEN

Balog Edina?, Schuszter Gabor?

aSzegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi
Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

A csapadékképzddéssel jard kémiai reakciok és az oldatok mozgasabol eredé hidrodinamikai
kolesonhatasok megfeleld hangolasaval szabalyozni tudjuk a rendszerek dinamikus viselkedését, mely
lehetdséget nyujt tetszéleges térbeli szerkezetek kialakitdsara. A kiillonbozé térbeli gradiensekben (pl.:
koncentracid, pH, siirliség, magneses térerdsség, stb.) rejld termodinamikai hajtéerét kihaszndlva 1j,
termodinamikai értelemben kevésbé stabil anyagok is eléallithatok [1]. Térbeli gradiensekkel operalo
folyamatok tanulmanyozasa aramlasvezérelt rendszerekben is végrehajthato.

Munkdm soran aramlas hatisara kialakuld csapadékmintdzatokat tanulmanyoztam vékony
folyadékrétegben. Korabbi kisérleteink soran megfigyeltiik, hogy a kisérleti paraméterek valtoztatasa
(aramlasi sebesség, reaktansok kémiai természete €s koncentracidja, stb.) nagymértékben befolyasolja
a kialakult szilard fazis mennyiségét és térbeli eloszlasat. Tovabba a csapadékszemcsék fizikai
tulajdonsagai (pl.: méret, szdmossag, stb.) is jelentdsen fiiggnek a reagensek kémiai jellegétdl €s a
reakci6 kinetikajatol, melyek befolyasoljak a makroszkopikusan lathatd mintazatokat kialakulasat [2].

Jelenlegi kutatasaink soran célul tiiztiik ki alkalifoldfém-karbonat és -oxalat csapadékmintazatok
eloallitasat két Plexi lap kozé zart vékony folyadékrétegben, aramlasvezérelt rendszerben. Annak
érdekében, hogy ne csak az aramlasi sebesség, hanem mas paraméterek hatasarol is informaciot tudjunk
eloallitott csapadékmintazatok makroszkopikus jellemzése mellett célunk volt még vizsgalni azok
mikroszerkezetét is. Ehhez in sifu moddon, a reakciot kovetéen gélbe dgyazva konzervaltuk a
csapadékmintazatokat, majd vizsgaltuk azokat SEM segitségével. A csapadékszemcsék
mikroszerkezetének és a reakciok kinetikajanak ismeretében kerestiik a magyarazatot a makroszkopikus
csapadékmintazatok jellegzetes hasonlosagainak és kiilonbségeinek kialakulasara.

[1] B. Bohner, G. Schuszter, O. Berkesi, D. Horvath, A. Téth; Chemical Communications, 2014 (50)
4289-4291.

[2] E. Balog, K. Bittmann, K. Schwarzenberger, K. Eckert, A. De Wit, G. Schuszter; Physical Chemistry
Chemical Physics, 2019 (21) 2910-2918.

Koszonetnyilvanitas: Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-2 kédszami Uj Nemzeti

e

Kivalésagi Program-janak szakmai timogatasaval késziilt. e
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A OH- + CH3l REAKCIO POTENCIALISENERGIA-FELULETENEK FEJLESZTESE
KULONBOZO KVANTUMKEMIAI SZINTEKEN

Tasi Domonkos Attila® és Czaké Gabor?

aSzegedi Tudomanyegyetem, MTA-SZTE Lendiilet Elméleti Reakciodinamika Kutatocsoport, Interdiszciplinaris
Kivalosagi Kozpont és Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, 6720, Szeged, Rerrich Béla ter 1.

Nagy pontossagu ab initio kvantumkémiai modszerek segitségével korabban meghatarozasra
keriiltek a X~ + CH3Y [X = OH, SH, CN, NH2, PH2; Y = F, ClI, Br, 1] Sn2 reakciok Walden-inverzids,
el6lrdl tamadasos, illetve a dupla inverzids mechanizmusok stacionarius pontjai [1,2]. Jelen munkank
soran, ezen SN2 reakciok koziil, a OH™ + CHsl reakciéra MP2/aug-cc-pVDZ moddszerrel globalis,
analitikus ab initio potencialisenergia-feliiletet (PES) fejlesztettiink a permutaciora invarians polinomok
modszere, illetve a kutatocsoportunk altal fejlesztett ROBOSURFER program segitségével [3]. Az igy
1étrejott PES energiapontjait tovabbi 6 pontosabb ab initio kvantumkémiai modszerrel meghataroztuk.
Ezen 6sszesen 7 kiilonboz6 PES-t felhasznalva a kvazi-klasszikus trajektoria modszer alkalmazasédval
vizsgaltuk hogyan valtozik a reakci6 dinamikaja az ab initio kvantumkémiai modszer fiiggvényében.

[1] D. A. Tasi, Z. Fabian, G. Czako, The Journal of Physical Chemistry A, 2018 (122) 5773—5780.

[2] D. A. Tasi, Z. Fabian, G. Czako, Physical Chemistry Chemical Physics, 2019 (21) 7924-7931.
[3] T. Gyéri, G. Czako, Bekiildés alatt, 2019
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NANOMERETU Gd(III)-KOMPLEXEK ELOALLITASA ES VIZSGALATA

Miklési Tamas Sandor?, Novak Levente?, Banyai Istvan?

& Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék; Debrecen Egyetem tér 1.

A Gd(Il)-iont elterjedten hasznaljak kontrasztanyagként az magneses-rezonancia képalkotashoz,
amely az egyik leghatékonyabb orvosi diagnosztikai eljaras. Mivel a fémion maga mérgezo, ezért
kiilonb6z6 kelat-komplex formajaban juttatjdk be az emberi szervezetbe. A kontraszthatds a fémion
mégneses momentumatol, legalabb egy koordinalt vizmolekula jelenlététdl és a komplex méretétdl fiigg,
ezért kiterjedt kutatasok folynak a kisméreti fémkomplexek kolloid méretli részecskékre valo
illesztésére. [1]

A mi megkozelitésink az volt, hogy megvizsgaljuk a Gd(Ill)-ionok komplexképzddési
tulajdonsagait egy makromolekulds (nagyméretit) ligandummal. Valasztasunk a kutatdcsoportban
korabban eldallitott karboximetilezett-polietiléniminre esett (CM-PEI). A polietilén-imint kiillénb6z6
mértékben funkcionalizaltuk, majd a kapott ligandumokat NMR-technikakkal jellemztiik (COSY,
NOESY, H-NMR, BC-NMR, HMBC sth.). [2] Az NMR-spektrumok alapjan meghataroztuk a
karboximetilezési reakcid konverzidjat, valamint a makromolekula szerkezetét és méretét, a legnagyobb
elért konverzio 66%-os volt. A ligandum komplexképzddését Gd(III)-ionokkal kisterli NMR-
relaxometriaval vizsgaltuk, Bruker 20 MHz-es NMR-relaxométerrel. A komplexképzddési folyamatok
relaxometriaval, azaz a komplexnek a vizmolekulak protonjaira gyakorolt relaxacio-noveld hatasa
alapjan (R: és R») jol nyomon-kovethetéek voltak. A pH-fiiggvényében kapott R1 és R» adatokbol
kovetkeztettiink a komplex stabilitdsara és szerkezetére.

[1] C-H. Huang, A. Tsourkas; Gd-based macromolecules and nanoparticles as magnetic resonance
contrast agents for molecular imaging, Curr. Top Med. Chem., 2013; 13(4): 411-421.
[2] L.Novak, P. Viszneki, R. Z¢kany, X. Shi, 1. Banyai; Synthesis, characterisation and relaxivity
enchancing effect of carboxymethylated poliethyleneimine, 10th International dendrimer
Symposium, Book of abstract, 87, (2017), Weihai, China

A Kkutatas a GINOP-2.3.2.-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurépai Unié tamogatasaval, az
Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg.
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EGYOLDALU NMR: AZ NMR MOUSE REJTELMEI

Nyul David, Novak Levente, Banyai Istvan

Debreceni Egyetem, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem ter 1.

Az NMR spektroszkopia korunk legdinamikusabban fejlodo szerkezet- és anyagvizsgalo
modszere. Elonye, hogy a kiilonb6z6 korrelacios technikakkal az anyag beazonositasan kiviil (COSY,
HSQC, HMBC) annak szerkezetérél (NOESY, ROESY) annak méretérél (DOSY) és morfologiajardl is
informaciot kaphatunk (NMR-krioporozimetria és relaxometria). Hatranya, a miiszer viszonylagos nagy
bekeriilési és fenntartasi koltsége €s a kis érzékenység. Az érzékenység novelhetd, de ez egyiitt jar a
koltségek nagymértékii ndvekedésével. Minden olyan térekvés és megoldas, ami csokkenti a koltséget
és a legtobbet megtar a modszer értékeibdl elényds lehet. PhD munkam egyik fontos eleme a permanens
magnessel mitkodo kis felbontast NMR (TD-NMR) alkalmazasa polimerek, gélek és szilard mintak
vizsgalatara, valamint olyan mintak vizsgalatara, amelyek csébe toltése problémas (pl. in vivo
vizsgalatok). [1] El6adasomban ennek az egyoldali magneses vizsgald médszer (NMR MoUSE: Mobile
Universal Surface Explorer) elméletérdl és néhany gyakorlati alkalmazasarol fogok beszélni elsésorban
sajat eredmények tiikrében. [2]

Az NMR-MoUSE technika kiilonleges sajatsdga a permanens magneses térgradiens jelenléte, ami
megfeleld kiértékelési modszerek kifejlesztésével elénnyé kovacsolhatd a hagyomanyos TD-NMR
technikakkal szemben. Bemutatjuk a viaszokban talalhatd fazisok megkiilonboztetését diffiziomérés
alapjan specialis mintaelokészités nélkiil. A modszer eredményesnek bizonyult emberi bor felszinének
vizsgalatara és attdl kiilonbozo tdvolsagra 1évo rétegek jellemzésére is. Informaciot kaptunk a rétegek
hidrataltsagara és a diffuzios viszonyokra, amelyeknek diagnosztikus értéke Iehet. [3]

[1] B. Blimich; Trends in Analitical Chemistry, 2016 (83) 2-11.

[2] B. Bliimich, P. Bliimler, G. Eidmann, A. Guthausen, R. Haken, U. Schmitz, K. Saito, G. Zimmer;
Magnetic Resonance Imaging, 1998 (16) 479-484.

[3] E. Bergman, Y. Sarda, N. Ritz, E. Sabo, G. Navon, R. Bergman, U. Nevo; NMR in Biomedicine,
2015 (28) 656-666.

A Kkutatas a GINOP-2.3.2.-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurépai Uni6 tamogatasaval, az
Eurépai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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POLIMORFOK EGYENSULYI OLDHATOSAGANAK VIZSGALATA
HAGYOMANYOS MODSZERREL ES VALOS IDEJU KOVETESSEL

Csicsak Déra?, Jaksané Borbas Eniké®

aSemmelweis Egyetem, Gyogyszerészi Kemiai Intézet, 1092 Budapest, Hogyes Endre utca 9.

®Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, 1111 Budapest,
Budafoki ut 8.

A polimorfia vizsgalata rendkiviil fontos a gyodgyszerkutatds és —fejlesztés soran, mivel a
modosulatok eltéré fizikai-kémiai tulajdonsagai hatassal lesznek tobbek kozott a stabilitasra,
oldhatdséagra, kioldédasra, mindezeken keresztiil pedig befolydsoljak az anyag biohasznosulasat.

A polimorf moddosulatok oldhatosaganak vizsgalata nehézségekbe iitkozik, mivel oldoszer
jelenlétében valtozasok kovetkezhetnek be a vegylilet kristalyszerkezetében: a kevésbé stabil forma
atalakulhat a stabilabb formava; oldészertdl fiiggden hidrat vagy szolvat keletkezhet; illetve megfeleld
pH tartomanyban sok képzédhetnek. Eppen ezért a polimorfok egyensilyi oldhatosagi vizsgalatait
mindenképpen sziikséges kiegésziteni szilard fazisu analizissel, hogy pontos informaciét kapjunk az
esetleges atalakulasokrol.

Munkank soran karvedilol két polimorf modosulatdnak pH fliggd egyensulyi oldhatosagat
vizsgaltuk standard protokoll szerint, pH 3-11 tartomanyban, hagyomanyos razét6lcséres modszerrel,
valamint puDISS késziilék segitségével. A méréseket kétféle oldatban végeztiik: standard ionerdsségii
Britton-Robinson (B-R) tompitooldatban, illetve olyan B-R tompitéoldatban, amelyben az ionerdsséget
0,15 M KCl-dal médositottuk. Az oldhatosagi eredményeket dsszevetettiik a Henderson-Hasselbalch
egyenlet altal prediktalt értékekkel. Két kiilonbdz6 pH-ju tompitoéoldatban (6 és 6,5) in situ UV szonddk
segitségével valos idében kovettiik az egyensuly beallasanak folyamatat, igy pontos informaciot
nyertiink az egyensulybeallas idejérdl, valamint a taltelités mértékérdl is. Az oldhatoésagi mérések végén
elvégeztiik a mintak szilard fazisu analizisét rontgen modszerrel. Megallapitottuk, hogy a két forma
oldhatésaga kozott kb. kétszeres eltérés figyelhetdé meg. Igazoltuk tovabba, hogy a két polimorf
kristalyszerkezete nem valtozik a mérés soran, nem alakul at egyik a masik formava; valamint azt, hogy
savas pH tartomanyban (pH<6,5) sokivalas figyelheté meg, melynek ellenionja és oldhatosaga eltéré a
kiilonb6z6 tompitooldatokban.

Koszonetemet szeretném kifejezni témavezetémnek, Volgyi Gergelynek, illetve Takacsné Novak Krisztina
professzorasszonynak a munkamhoz nytjtott segitségért és tamogatasért.
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CSAPADEKKEPZODES MODELLEZESE MIKROFLUIDIKAS REAKTORBAN
Papp Paszkal?, Toth Agota?, Horvath Dezsé®

aSzegedi Tudomanyegyetem Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék 6720 Szeged
Rerrich Béla tér 1

b Szegedi Tudomdnyegyetem Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék 6720 Szeged
Rerrich Béla tér 1

A csapadékképzddés mindennapi életiink megkeriilhetetlen része. Ezek lehetnek szemet
gyonyorkodtetdek, mint példaul egy difftizids front hatdsara kialakuld Liesegang-mintdzat vagy a
koralln6vények. A természetben azonban a diffuzidhoz leggyakrabban kdzegmozgas is tarsul, melynek
egyiittes megjelenését aramlasvezérelt csapadékképzddésnek is nevezziik. Ilyen folyamatok
modellezésével nemcsak a természetben eldforduld jelenségek, hanem a szervezetiinkben is lejatszodo
folyamatok, mint példaul a vesekd képzddése is, tanulmanyozhatok.

Csapadékképzodési reakcid soran a rosszul oldodo vegyiilet, a kisérleti koriilményektol
fliggben, valtozod sztochiometriai Osszetétellel kristalyosodhat ki az oldatbol. Kutatdcsoportunknak
sikeriilt egy olyan moddszert kialakitani, amely soran a termodinamikailag kevéssé stabil vegyiiletek
allithatok el6 kontrollaltan. Bemutattuk, hogy vizes kdzegben a kalcium-oxalat monohidrat helyett, a
természetben ritkabban el6fordulé és termodinamikailag instabilis kalcium-oxalat dihidrat jon 1étre [1].
Ez utobbi a vesekd anyaganak jelentds részét kitevo vegyiilet.

A kozelmiltban a mikrofluidikas reaktorok egyre nagyobb teret hdditottak szamos tudomany
terlileten, mint példdul a bioanalitikai kémiaban, vagy a szintetikus szerves kémidban. Az
anyagtudomanyok terén is kiemelkedden fontos a mikrofluidika, ugyanis segitségével kiilonb6z6 fém-
oxid félvezetd nanorészecsék allithatok eld [2]. A mikrofluidikés eszkoztar kivald lehetdséget nyujt a
vesekOképzodés mesterséges reprodukalasara aramlasvezérelt koriilmények kozott [3] és ezzel egy
idében a vesevezetékben 1évé aramlasi viszonyok szamitogépes modellezése még most veszi kezdetét
[4]. Munkédnkban az aramlast leir6 Navier-Stokes egyenlet megolddsan feliil, a kialakuld csapadék
részecskéket is figyelembe vesszilk a modelliink felallitasakor. A szilard részecskék létrejottébol,
aramlasabol, és iilepedésébdl bovebb informaciot nyerhetiink a vesevezetékben uralkodd aramlasi
profilrol.

[1] B. Bohner, B. Endrédi, D. Horvéth, A. Téth; J. Chem. Phys., 2016 144, 164504 [2] A. Abou-
Hassan, O. Sandre; V. Cabuil; Angew. Chem. Int. Ed., 2010 49, 6268

[3] G. Laffite, C. Leroy, C. Bonhomme, L. Bonhomme-Coury, E. Letavernier, M. Daudon, V. Frochot,
J.P. Haymann, S. Rouziére, I.T. Lucas, D. Bazin, F. Babonneau, A. Abou-Hassan; Lab Chip., 2016
16, 1157

[4] A. Mosayyebi, D. Lange, Q. Y. Yue, B. K. Somani, X. Zhang, C. Manes, D. Carugo;
Biomicrofluidics, 2019 13, 014101
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FELVEZETO ELEKTRODOK OPTOELEKTRONIKAI TULAJDONSAGAINAK
TANULMANYOZASA

Balog Adam? Samu Gergely Ferenc®®, Janiky Csaba®®

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszek, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
PELI-ALPS Kutatéintézet, 6720 Szeged, Dugonics tér 13.

A félvezetdket gyakran alkalmazzdk a napenergia hasznositdsara, melynek eredményeképpen
elektromos, illetve kémiai energiahoz juthatunk. A napelemek esetén a fény altal generalt lyuk-elektron
parok egy kiilsé aramkoron keresztiil aramként kinyerhetok, mig a fotoelektrokémiai cellak esetén ezen
toltéshordozok az oldatban 1évd reaktans elektrokémiai 4talakitasara fordithatok. Egy félvezetd
viselkedésének magyarazatakor gyakran figyelmen kiviil marad, hogy csak nagyon idealis esetben
érvényesiil, hogy a vegyérték- és vezetési sav kozotti tiltott sav nem tartalmaz kiilonb6z6 hibahelyeket,
melyek jelentds hatassal lehetnek az elektrokémiai tulajdonsagokra. Jelenlétiikkel valtozhat a tiltott sav
szélessége, ezaltal az elérhetd maximalis fotodram nagysaga, valamint ezen hibahelyek betdlthetnek
toltéshordozd donor, illetve akceptor szerepet is, melyek nagyban befolyasoljak a félvezetd elektromos
tulajdonsagait.

Az in situ spektroelektrokémiai modszerek az elektrokémiai impedancia spektroszkopiaval (EIS)
kiegészitve lehet6séget biztositanak a kiilonb6z6é hibahelyek elektrokémiai tulajdonsagokra gyakorolt
hatasanak vizsgalatara [1,2]. A kiilonbozé csapdahelyek toltéshordozokkal torténd szelektiv betoltése
konnyen megvalosithatd a potencial valtoztatasaval, a spektralis valtozasok parhuzamos kovetése pedig
lehetdséget biztosit ezen nivok energetikai elhelyezkedésének meghatidrozasara. Az elektromos
sajatsagokra gyakorolt hatasuk ezutan EIS mérésekkel kimutathato. Mindezek ismeretében pontosan
meg tudjuk adni a félvezetd optimalis miikodési korilményeit, illetve akar hangolni is tudjuk a
tulajdonsagait, hogy az az adott alkalmazasi teriilethez a legmegfelelébb legyen. Eldaddsom soran a Cul,
a NiO és a TiO- félvezetd elektrodokrol 6sszegyiijtott eredményeimet fogom bemutatni.

[1] A. Balog, Gergely F. Samu, P. V. Kamat, C. Janaky; The Journal of Physical Chemistry Letters,

2019 (10) 259-264.
[2] A. Balog, C. Janéky; Journal of the Electrochemical Society, 2019 (166) H3265-H3270.

Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-3 kédszamua Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
szakmai tamogatasaval késziilt.
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FOTOELEKTROKEMIAI AMMONIA SZINTEZIS NITRAT IONBOL REZ-
JODID/OLOM-JODID KOMPOZIT FOTOELEKTRODOKON
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aSzegedi Tudomdanyegyetem, Fotoelektrokémiai kutatocsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1, Magyarorszag
bSzegedi Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1,
Magyarorszag

A XXI. szazadban az emberiség egyik legnagyobb kihivdsanak tekinthetd a megujuld
energiaforrasok felhasznalasanak tokéletesitése és szélesebb korii hasznalata a jelenleg elterjedt nem
megujuld energiaforrasokkal szemben. A szamunkra elérhetd legnagyobb megljuld energiaforras a
napfény, amelyet a fotoelektrokémia tertiletén megszerzett kozel 30 évnyi tudassal kihasznéalhatunk.

A fotoelektrodok képesek a napfény energiajat tobb modon is felhasznalni: egyrészt a napenergia
atalakithato elektromos aramma (napelemek), vagy elraktarozhat6 kémiai energia formajaban. Ez utobbi
stratégiat koveti a fotoelektrokémiai hidrogénfejlesztés vizbol, vagy a szén-dioxid fotoelektrokémiai
redukcidjaval torténd atalakitdsa hasznos vegyipari alapanyaggi. Ezen feliil egy tovabbi alkalmazasi
teriilete ezen eljarasoknak a kornyezeti karmentesités, amelynek soran a nehézfémeket vagy mas
artalmas ionokat, tavolitunk el az adott rendszerbdl fotoelektrokémiai modszerekkel.

A bemutatni kivdnt munkaban vizsgaltuk a réz-jodid/6lom-jodid kompozitbol késziilt
fotoelektrodok viselkedését nitrat ion fotoelektrokémia redukciojaban. A kompozit fotoelektrodokat
ITO vezetd ilivegen készitettiik el tobb Osszetétel mellett egy optimalizalt vékonyfilm olvasztast
alkalmaz6 technikaval. Az kapott kompozitot nagyméretii hexagonalis 6lom-jodid kristalyok alkottak,
melyekben és melyek kozott réz-jodid nanorészecskék helyezkedtek el. Az elballitott kompozit
fotoelektrodokat tobbféle szerkezeti és (foto)elektrokémai vizsgalatnak is alavetettiik, valamint a nitrat
ion fotoelektrokémiai redukcidban torténd felhasznaldsat vizsgéaltuk hossza tava mérésekkel és
termékdetektalassal.

Az eredmények azt mutattak, hogy a réz-jodid/6lom-jodid kompozit fotoelektrodok kozel
haromszor olyan hatékonyak a nitrat ion fotoelektrokémiai redukciojaban, mint a kompozitot alkotod
anyagokbol kiilon-kiilon késziilt fotoelektrodok 6nmagukban. Ezen feliil a nitrat-ion redukcidjdban
keletkez6 termékek detektalasaval kimutattuk, hogy a vizsgalt kompozit elektrodokon nagy Faraday-
hatasfokkal (>30%) keletkezik ammonia gz, nitrit-ion és nitrogén gaz mellett.

»AZ innovacios és technolégiai minisztérium UNKP-19-3-SZTE-132 kodszamu j nemezti kivalosag
programjanak szakmai timogatasaval késziilt.”
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FENOTIAZIN KARBONSAVAK ELOALLITASA ES INTERKALALASA
RETEGES KETTOS HIDROXIDOKBA 1.

Nagy Sandor Balazs, Szabé Yvette, Lovasz Tamas
Babes-Bolyai Tudomdnyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Szerves Kémia Intézet

Az elmult évtizedek soran a kiilonb6zo fenotiazin szarmazékok nagy érdeklodést valtottak ki az
alkalmazott kémia kiilonb6z6 teriiletein mint pl: festékek, gydgyszerek és rovarirtoszerek, valamint
adalékanyagok napelemekben. A fenotiazin alapt konjugalt polimerek eldallitasa is egy nagyon fontos
tertilet, mivel fenotiazinnal csokkenthetd az ionizacios potencial [1].

Célunk wvolt fenotiazinok mono- ¢és dikarbonsav szarmazékainak az eldallitdsa, amely
szarmazékok nem vesztik el kromofor sajatsagaikat. A karbonsav szarmazékok joval konnyebben
immobilizalhatoak, pélldaul ionos vagy kovalens jellegii kotések kialakitasaval. gy lehetéség nyilhat
immobilizalt kromofor vegyiiletek eldallitasara és felhasznalasara.

Emelett, a karboxil csoport bevitele a fenotiazin gytriibe nemcsak azért fontos, hogy uj kromofor
vegylileteket allitsunk el6, hanem azért is, mert ezek az anyagok intermedierei lehetnek funkcionalizalt
fenotiazinok eldallitasanak [2].

[1] X. Kong, A. P. Kulkarni, S. A. Jenekhe, Macromolecules, 2003, (36), 8992-8999

[2] A. Bejan, L. Marin, B. Chiricuta, D. Ailincai, B. C. Simionescu, Rev. Roum. Chim., 2016, (61), 291
297.
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A réteges kettds hidroxidok (Layered Double Hydroxides, LDH-k) iranti érdeklddés jelentdsen
megndtt az elmult évtizedekben, melyet valtozatos tulajdonsagaiknak koszonhetnek [1]. A kompozitok
rétegeinek kémiai Osszetétele €s a rétegkozi térbe beépithetd, interkalalhatd anionok anyagi mindsége
széles korben valtoztathato [2].

Figyelembe véve az LDH-k széleskor(i felhasznalhatosagat (mint katalizatorok vagy
katalizatorhordozok, bioldgiailag aktiv vegyiiletek, szerves szintonok hordozoéi, szenzorok, elektrédok
stb.) [2] valamint tekintettel a fenotiazin szarmazékok szintén széleskorii felhasznalasi lehetdségeire a
szinezékipar, polimergyartas valamint a napelem bevonatok eldallitisa soran, kutatdsunk célja
fenotiazin karbonsavak interkalalasa (anioncsere) réteges kettds hidroxidokba, a kialakitott kompozitok
szerkezetvizsgalata (XRD, IR, SEM, TEM) és felhasznalasa, mint fluoreszcens festékek. Kiilonbozo
réteges kettds hidroxidokat (CaAl-LDH, Mg.Al-LDH, CoAl-LDH, NiAI-LDH) ¢és fenotiazin
karbonsavakat allitottunk el6, melyeket tobbféle modszerrel épitettiink be az eldallitott LDH rétegek
kozé (dehidratacio-rehidratacio, delaminalas stb.).

[1] M. Sipiczki, V. Bugris, Sz. Mészaros, D.F. Sranko, Zs. Ferencz, M. Szabados, A. Kukovecz, Z.
Konya, P. Sipos, 1. Palinko; Magyar Kémiai Folydirat — Kozlemények, 2014, (120), 106-115.

[2] F. Bergaya, B.K.G. Theng, G. Lagaly; C. Forano, T. Hibino, F. Leroux, C. Taviot-Guého; Handbook
of Clay Science, Layered Double Hydroxides, 2006, 1021.

Koszonetnyilvanitas: Koszonet az Erasmus+ programnak a lehetségért és a Szegedi Tudomanyegyetem
Anyag és Oldatszerkezeti kutatécsoportjanak, hogy fogadott és helyet biztositott a kutatasnak.
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Napjainkban szamos kutatas szentel kiemelt figyelmet a réteges kettés hidroxidoknak (LDH-K),
amely gazdasagos szintézismodszereiknek, kiilonleges szerkezeti tulajdonsagaiknak és széleskorii
felhasznalasuknak koszonhetd.

Munkank célja Ni(I)- és/vagy Cu(ll)-tartalmt aluminiumban gazadag réteges kettds és hadrmas
hidroxidok (LDH-k és LTH-k) el6allitasa, és a korabbrol mar ismert liotrop sor [1] kiegészitése a Cu(Il)-
ionokkal.

Kutatasunk soran sikeresen szintetizaltunk Ni(II)- és Cu(ll)-ionokat tartalmazd fazistiszta,
aluminiumban gazdag LDH-kat és LTH-kat mechanokémiai uton gibbsit interkalacids technikaval. A
keletkez6 termékek szerkezetét rontgendiffraktométerrel (XRD), Osszetételét pedig pasztazo
elektronmikroszképhoz csatolt energiadiszperziv rontgenanalizator (SEM-EDX) segitségével
tanulmanyoztuk.

Elészor a Ni(I)- és Al(IIT)-ionok kiindulasi molaranyat allandé értéken tartva a Cu(Il)-ionok
mennyiségét kezdtik ndvelni. Egy bizonyos koncentracidhatar felett azonban réz-hidroxid-nitrat
szennyezOdés jelent meg. Ezt kdvetden a Ni(Il)-ionok mennyiségét csokkentettiik, igy minden esetben
szennyezOdésmentes terméket kaptunk.

A beépiilési affinitasok szamszerGsitése érdekében CuZnAl-, CuCoAl-, NiZnAl- és NiCoAl-
LTH-kat is eldallitottunk, melyek SEM-EDX-el torténd vizsgalata alatamasztotta a Cu(Il)-ion liotrop
sorbeli helyét: (Li(I)>>)Ni(I[)>Cu(I)>>Co(II)~Zn(Il). Mindemellett képesek voltunk szamokban
kifejezni a fémionok egymashoz viszonyitott beépiilési affinitasait. A Ni(Il)-ionok a Cu(ll)-ionoknal
négy-0tszor jobban képesek beépiilni a racsszerkezet hibahelyeibe, a Cu(Il)-ionok a Co(ll)- és Zn(II)-
ionokhoz képest tizszer és kilencszer nagyobb beépiilést mutattak. Tovabbi kisérleteink soran
megallapitottuk, hogy a négyféle fémiont tartalmazd (NiCuCoAl és NiCuZnAl) réteges szerkezetii
anyagok esetén az ionok beépiilési sorrendje nem valtozik.

Osszegzésként elmondhatd, hogy sikeresen allitottunk eld Ni(ll)- és/vagy Cu(Il)-ionokat
tartalmazo fazistiszta LDH-kat és LTH-kat, mely segitségével a korabbrol ismert, de hidnyos liotrép
sort ki tudtuk egésziteni.

[1] G. R. Williams, S. J. Moorhouse, T. J. Prior, A. M. Fogg, N. H. Rees, D. O’Hare, Dalton
Transactions, 2011 (40) 6012.
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KETDIMENZIOS FELVEZETO NANOLAPOK FOTOELEKTROKEMIAI
VIZSGALATA
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3 Fizikai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszék, ® MTA Prémium Posztdoktori Kutatéi Program,
Szegedi Tudomanyegyetem, Rerrich Béla tér 1., 6720 Szeged

A kilonb6z6 kétdimenzids félvezetd anyagok napjainkra nagy jelentdséget kaptak
(foto)elektrokémiai alkalmazasokban. Ezen anyagok k6zos jellemzdje, hogy rétegeik szamat csokkentve
egyes fizikai tulajdonsagaik szamottevoen megvaltoznak a tombi fazisu kristalyhoz képest [1]. Ezen
anyagok megfeleld alkalmazdsdhoz az energiatarolasban/atalakitasban, sziikséges, hogy viselkedésiiket
megértsiik a feliileti egységek (pl.: rétegek szdma, sikon beliili hibahelyek, sikélek) fiiggvényében.

Kutatocsoportunk erre a célra fejlesztette ki az ugynevezett fotoelektrokémiai mikroszkopiat,
amellyel kiilonb6zé modokon eldallitott mintakat tudunk vizsgéalni mikroszkopikus szinten. Munkank
soran eldszor mikromechanikus exfolidlassal eldallitott MoSe> és WSe, nanolapokat vizsgaltunk,
amelyek energiatarolas és -atalakitas szempontjabol lehetnek fontosak [2-3]. A méréseket egy
haromelektrodos rendszerben végeztiik el, ahol az elektrokémiai cellat egy, a nanolap feliiletén
levéalasztott oldatcsepp jelenti. A rétegek szamat, illetve a kiilonb6z6 feliileti hibakat Raman
spektroszkopiaval és atomerd mikroszkopiaval azonositottuk. A kiilonboz6é szerkezeti egységek
fotoelektrokémiai aktivitasat a fent emlitett berendezéssel tanulmanyoztuk linearis fotovoltammetriaval,
illetve kronoamperometrias modszerrel a kvantumhatasfok meghatarozasa érdekében.

A tiltottsav-szélesség értékek és spektroszkopiai modszerek segitségével meg tudtuk hatarozni a
kiilonb6z6 vastagsagu nanolemezek savdiagramjait. Az aktivitas csokkenését elsddlegesen a nanolapok
élei befolyasoljak. Berendezésiink mas fém-szulfid nanolemezek megbizhato vizsgalatara is alkalmas,
melyet az SnS; példajan mutatok be, ami szamos teriileten alkalmazhato (fotokatalizis, napelemek) [4].

[1]M. Velicky and P. S. Toth, Appl. Mater. Today, 2017 (8) 68—103.

[2] A. E. Isenberg, M. A. Todt, Li Wang, J. B. Sambur, ACS Appl. Mater. Interfaces, 2018 (10) 27780—
27786.

[3] X. Yu, K. Sivula, Chem. Mater., 2017 (29) 6863-6875.

[4] J. Yu, C. Y. Xu, F. X. Ma, S. P. Hu,Y. W. Zhang, L. Zhen, ACS Appl. Mater. Interfaces, 2014 (6)
22370-22377.

AZ INNOVACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM UNKP-19-2 KODSZAMU UJ NEMZETI KIVALOSAG
PROGRAMJANAK SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.
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SZEN NANOGOMB ALAPU INVERZ OPAL FOTONIKUS KRISTALYOK
ELOALLITASA

Karajz Daniel Attila?, Bakos Laszlé Péter?, Andras Katona? Klara Hernadi®, Bence Parditka®,
Zoltan Erdélyi, Istvan Lukacs?, Zoltan Horvolgyi®, Géza Szitasi', Szilagyi Imre Miklés?
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SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémia Tanszék, H-6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
¢ DE Szilardtest Fizika Tanszék, H-4032 Debrecen, Bem tér 18.

IMTA-EK MFA, H-1121 Budapest, Konkoly Thege M. it 29-33.
® BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, H-1111 Budapest, Budafoki it 8.
5Femtonics Kft, H-1094 Budapest, Tiizolté utca 59.

A fotokatalizist széles korben kutatjak szerves szennyezok eltavolitdsara szennyvizbol vagy
levegébdl napsugarzas felhasznalasaval. A legelterjedtebben vizsgalt félvezetd a TiO,, melynek
azonban a tiltott savjanak energidja az UV tartomanyba esik, ami a nap fényének minddssze 5 %-a. A
nap fényének minél hatékonyabb kiaknazasanak egyik lehetséges megoldasa a tiltott siv mddositasa
mas anyaggal valo dopolassal, kompozit képzéssel. Egy masik megoldast jelenthet a fotonikus kristaly
szerkezet kihasznalasa, amelynek hatisara, az anyag megfeleld tervezésével a lathatéo fény
tartomanyaban idézhetjiik el6 a ,,lassu” foton jelenséget, mely nagyban megnoveli a kristaly fényelnyeld
képességét.

A kutatdbmunkank soran hidrotermalis eljarassal késziilt szén nanogdmbok segitségével hoztunk
létre kolloid kristalyt mikroszkop targy lemezen, kihasznalva a nanogémbok oOnrendezodését. A
templatot atomi réteg levalasztas (ALD) technikaval bevontuk TiO-al, majd kemencében magas
hoémérsekleten kiégettiik a nanogdmboket. A minta tetején maradt tomor TiO, réteget argon ion
porlasztdsos modszerrel eltavolitottuk, igy végeredményben sikeresen eldallitottuk a periodikusan
iireges szerkezet{i anataz TiO, inverz opal kristalyt.

Az eldallitott mintdk szerkezetének vizsgalatara pasztdzo elektron mikroszképot (SEM),
energiadiszperziv rontgensugaras mikroanalizist (EDX), por rontgen diffrakcios vizsgalatot (XRD),
Raman- és diffuz reflektancias UV-lathato spektroszkopiat (DR UV-VIS) alkalmaztunk. A minta
fotokatalitikus tulajdonsagait teszteltiilk két modell vegyiileten (metilénkék és metilnarancs), UV és
lathaté fénnyel valdé megvilagitas esetében, és kidolgoztunk egy moddszert, mellyel a minta feliiletén
kovethetd a fotokatalizis folyamata vékony folyadék filmek esetében. A kutatds soran sikeres
fotokatalizist értlink el lathato fénnyel valé megvilagitas mellett.
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AMORF SZEN HORDOZON IMMOBILIZALT ARANY ES PALLADIUM
NANORESZECSKEK SZINTEZISE ES FELHASZNALASA A SZEN-DIOXID
ELEKTROKATALITIKUS REDUKCIOJABAN

Karadi Krisztina®®, Lokesh Kesavan®, Carita Kvarnstrém®

a8Anyag- és Oldatszerkezeti Kutatocsoport, Szerves Kémiai Tanszék, Kéemiai Intézet, Szegedi Tudomdanyegyetem,
Szeged, Magyarorszag
®Materials Chemistry Research Group, Laboratory of Materials Chemistry and Chemical Analysis, Turku
University Centre for Materials & Surfaces, Department of Chemistry, University of Turku, Finland

A szén-dioxid elektrokémiai atalakitasa tiizeldanyagokka, illetve hasznosithaté vegyianyagokka
szamos kutatas targyat képezi, ugyanis ezzel egyszerre talalhatnak megoldast a globalis szén-dioxid
tartalom csokkentésére, illetve a megujuld energia hatékony tarolasara [1-2]. Ez a folyamat
ujrahasznositjia a szén-dioxidot, lehetové téve egy kozel szén-semleges, zart rendszerd
tiizelanyagégetési modszert. Igy csokkentheté a CO,-kibocsatas, megakadalyozva az iiveghdzhatasu

Az ,,id6szakos” villamosenergia tarolasara a kémiai kotések jelenthetnek megoldast egy stabil és
hordozhat6 formaban. A szén-dioxid elektrokémiai stabilizalasa azonban kinetikai szempontbol kihivast
jelent, altalaban nagy tulfesziiltséget igényel, tehat az elektrokémiai szén-dioxid redukci6 hatékonysaga
nagymértékben fiigg a katdodos elektrokatalizator aktivitasatol és szelektivitasatol.

Munkam soran amorf szénhordozora vitt arany és palladium nanorészecskéket szintetizaltam
szol-immobilicacios modszerrel. Ezeket a nanorészecskéket alkalmaztam a szén-dioxid elektro-
redukcidjanak katalizatoraként. Aktivitasukat ciklikus voltammetria segitségével vizsgaltam.

[1] S. Solomon, J.S. Daniel, T.J. Sanford, D.M. Murphy, G.-K. Plattner, R. Knutti, P. Friedlingstein,
PNAS 2010, (107), 18354-18359.

[2] O. S. Bushuyev, P. De Luna, C. T. Dinh, L. Tao, G. Saur, J. van de Lagemaat, S. O. Kelley, E. H.
Sargent, 1 Joule 2018, (2), 825-832.
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ELLAGSAV ALAPU RETEGES KETTOS HIDROXID HIBRIDEK ANTIOXIDANS
AKTIVITASA

Szerlauth Adél?, Murath Szabolcs®?, Sebék Daniel®, Szilagyi Istvan®P

& MTA-SZTE Lendiilet Biokolloidok Kutatécsoport, Szeged, 6720, Rerrich Béla tér 1.
b Szegedi Tudomdnyegyetem, Interdiszciplindris Kivalésagi Kozpont, Kémiai Intézet, Szeged, 6720, Rerrich Béla
ter 1.

A réteges kettds hidroxidok (LDH) olyan lamellas szerkezetli anyagok, melyek rétegei kozott
anionok helyezkednek el. Anioncserére vald képességiik lehetéséget biztosit hordozoként vald
alkalmazasukra, kiilonb6z6 anyagok rétegek kdzé valo beépitésére [1]. Munkank soran ellagsav/réteges
kett6s hidroxid hibrideket allitottunk el6 egylittes lecsapésos eljarassal, az ellagsav, mint természetben
el6forduld lipofil polifenolos antioxidans, vizoldhatosaganak ndvelése céljabol. Az eldallitas soran a
lugos kornyezet hatasara az ellagsav laktongytirii felhasadtak és a rétegek kozé a 4,4°,5,5°,6,6’-
hexahidroxidifénsav anionos formaja épiilt be. A mintakat feliileti tulajdonsagok modositasa céljabol
kiilonb6z6 szerves oldoszerekkel kezeltiik. Szerkezetiliket porrontgen diffrakcidos (PXRD) és infravoros
spektroszkopiai (FTIR) mérésekkel vizsgaltuk. A szintézis soran beépiilt antioxidans mennyiségének
spektrofotometriai mérésekkel torténd meghatarozasat kovetden, a szabad ellagsav és az ellagsav/LDH
hibridek antioxidans aktivitasat két széles korben elterjedt teszt segitségével allapitottuk meg. A DPPH-
teszt a 2,2-difenil-1-pikrilhidrazil (DPPH) nitrogéngyok, mig a CUPRAC-teszt a Cu(ll)-neokuproin
komplex antioxidans hatasara torténd redukcidjan alapul. A reakcid kovetkeztében végbemend
szinvaltozast spektrofotometriai mdodszerrel kovettilk, majd minden minta esetében meghataroztuk a
hatasos koncentraciot, illetve a trolox ekvivalens aktivitast. Az ellagsav hordozoba torténd beépitésével
javitottuk vizoldékonysagat és megallapitottuk, hogy fiiggetleniil attol, hogy a rétegek kdz€é modosult
szerkezettel épiilt be, megmaradt antioxidans aktivitdsa. Az antioxidans tesztek alapjan megallapithato
tovabba, hogy a szerves oldoszeres kezelés hatasara bekovetkezd szerkezeti valtozasok javitottak a
mintdk antioxidans aktivitdsat. Osszességében kijelenthetjiik, hogy sikeriilt olyan nanohibrideket
eldallitanunk, melyek potencialisan alkalmazhatok lehetnek a kiillonbozd hatasok altal kivaltott
szabadgyokokkel szembeni védekezésre.

[1] V. Rives, M. Arco, C. Martin; Applied Clay Science, 2014 (88-89) 239-269

A kutatast a Magyar Tudomanyos Akadémia (Lendiilet 96130) és az Emberi Eréforrasok Minisztériuma
(20391-3/2018/FEKUSTRAT) tamogatta.
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HETEROGEN FOTOKATALIZATOROK 02" GENERALO KEPESSEGENEK
VIZSGALATA UJ MODSZERREL

Fonagy Orsolya, Szaboné Bardos Erzsébet, Horvath Otto, Wafi Abdul, Kocsis Gabor

Pannon Egyetem, Altaldnos és Szervetlen Kémia Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem utca 10.

Szamos kutatocsoport foglalkozik heterogén fotokatalizatorok fejlesztésével, melyek aktivitasat
kiilonb6zé modellvegyiiletekkel tesztelik. Az egyes vegyiiletek esetében a gerjesztést kovetden
keletkez6 aktiv gyokok szerepe eltérd is lehet, ezért a szakirodalmi eredmények nem vagy csak nehezen
hasonlithatéak oOssze. A félvezetd katalizatorok gerjesztésekor keletkezd aktiv részecskék
mennyiségének mérése egy egységesebb kép kialakitasat segitheti.

Munkank célja, hogy a kumarin gyokbefogot alkalmazo [1,2], a hidroxilgyokok képzddési
sebességének mérésére alkalmas eljarashoz hasonlo, egyszertien kivitelezhet6 uj modszert dolgozzunk
ki a keletkez6 e/0,"-0k mérésére. Az 1,4-benzokinon és szarmazékai hidrokinonokké redukalddnak
kételektronos folyamatokban, melyek reverzibilisek [3]. Emlitett kedvezo tulajdonsaguk miatt jol
alkalmazhatoak elektrontranszfer vegyiiletként, illetve versengd szuperoxid-gyokanion befogoként
gyakran hasznaljak az 1,4-benzokinont a lebontandé komponens mellett. A kisérlet eredménye ugyan
informacioét ad a gydkanion bomlési folyamatban betdltott szerepérdl, de pontos mennyisége és
képzddési sebessége nem hatarozhatd meg ily modon.

Munkank soran kiilonb6z6 kisérleti koriilmények kozott vizsgaltuk az 1,4-benzokinon koézvetlen
gyokbefogoként torténd alkalmazhatosagat. Megallapitottuk, hogy mig az 1,4-benzokinon csupan a
gerjesztés soran keletkezd elektronok mérésére alkalmas, addig redukcios terméke az 1,4-hidrokinon
nagy valosziniiséggel alkalmas a keletkezé O2"-ok mérésére. A kifejlesztett 1j modszer alkalmazasi
lehetdségeit és hatdrait a pH hatdsdnak tanulmanyozasaval és kiillonb6z6 modositott, hibrid
fotokatalizatorok tesztelésével vizsgaltuk.

[1] K. I. Ishibashi, A. Fujishima, T. Watanabe, K. Hashimoto; Electrochemistry Communications, 2000
(2) 207-210

[2] H. Czili, A. Horvath; Applied Catalysis B: Environmental, 2008 (81) 295-302

[3] E. Jozsa, M. Purgel, M. Bihari, P. P. Fehér, G. Sustyak, B. Varnagy, V. Kiss, E. Lado, K. Osz; New
Journal of Chemistry, 2014 (38) 588-597

Zsirkané Fonagy Orsolya Kutatasi munkaja az Innoviciés és technolégiai minisztérium UNKP-19-3
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hatterét az EFOP-3.6.1-16-2016-00015 palyazat biztositotta.
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TABLETTAK MINOSEGELLENORZESERE SZOLGALO GEPI LATAST
ALKALMAZO RENDSZER FEJLESZTESE
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& Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszeék, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3.

A gyogyszerhatdsdgok az iparagban a hagyomanyos szakaszos technoldgidkrol a folyamatos
technologiak iranyaba torténd paradigmavaltasi folyamattal megvalosuld innovaciot, modernizaciot,
fejlesztést a szabalyozasi kdrnyezet atalakitasaval igyekeznek segiteni. Az elmult évtizedben az ezen a
teriileten megjelent ajanlasaikkal, a folyamatfigyeld és elemz0 rendszerek, valamint a termékbe tervezett
mindség koncepcidjaval a gyartasi folyamatok nyomon kovetését, adatok gyiijtését, majd tobbvaltozos
adatelemzési modszerekkel torténd elemzését, a folyamat megértését, szabalyozasat teszik lehetévé.
Ezzel 6sszhangban tdmogatjak az 1 analitikai eszk6zok fejlesztését, melyek segitségével a termékbe
tervezett mindség koncepcidja megvalosithatd. A gépi latast alkalmazé rendszerek forradalmian 1j
megoldasokat biztosithatnak a jelenleg alkalmazott analitikai rendszerek fejlesztési iranyaiban és 1j
rendszerek megjelenését is magukkal hozhatjak. A gépi latast alkalmaz6 rendszerek, a képfeldolgozas
és a képelemzés széles korben felhasznalhatoak, tobb iparagban is taldlhatunk publikéaciokat sikeres
alkalmazasukra.

Munkam célja bevonat nélkiili, szines hatéanyagot tartalmazo tablettadk mindségellendrzésére
szolgalo, folyamatos technologiak alkalmazasat tamogato gépi latasi rendszer fejlesztése.

Az alkalmazott gyogyszerformak jelentds részEt a tablettak képviselik, igy vizsgalatukra alkalmas
mindségellendrzési modszerek, rendszerek fejlesztése jelenleg is relevans teriiletet jelent. A tablettak
fizikai tulajdonsagai koziil fontos a torési szilardsag, melynek értéke meghatarozza a bevonasi és
csomagolasi 1épések kimenetelét. Ezen paraméter dsszefiiggésbe hozhatd a tablettazasi folyamat soran
alkalmazott préserdvel. A préserd vizsgalatdhoz RGB képek készitését kovetden waveletek
alkalmazasaval torténd, tobbvaltozos textira elemzd algoritmust fejlesztettem, majd a kapott
eredményeket kozeli infravords spektroszkopiai moédszer eredményeivel hasonlitottam 0Ossze. A
tablettak tovabbi fontos tulajdonsaga a hatéanyagtartalom és annak egységessége. A tablettakrdl torténd
alkalmazott szintér hisztogramja alapjan végzi. A fejlesztett rendszerrel kapott eredményeket szintén
kozeli infravords spektroszkopiai modszer eredményeivel hasonlitottam 6ssze.

Az altalam fejlesztett, tablettak mindségellendrzésére szolgalo, gépi latast alkalmazo rendszer egy
uj, egyszerlibb, olcsobb alternativat nytjthat az ezen a teriileten jelenleg alkalmazott méréstechnikai
eszkozokkel és modszerekkel szemben.
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DIZAJNER DROGOK ES METABOLITJAIK AZ IGAZSAGUGYI
GYAKORLATBAN
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Komoly aggodalomra ad okot napjainkban, féleg a fiatalok korében népszer(i herbal, Spice, biofi,
mifl, fiistold és legalis fii néven terjedd szerek. Ezek az interneten beszerezhetd, a marihuanahoz
nagyon hasonlitd ndvényi tormelékek rendszerint szintetikus kannabinoidokat tartalmaznak. A
szintetikus kannabinoidok a dizajner drogok egyik jelentds csoportjaba tartoznak, melyek a marihuana
f6 pszichoaktiv anyagahoz, a tetrahidrokannabinolhoz hasonléan a CBi és CB: kannabinoid
receptorokon fejtik ki hatasukat.

Intézetlinkben 2015 6ta torténik a rendorségi valamint klinikai vér és vizeletmintak analizise. A
szintetikus kannabinoid fogyasztast az anyamolekula LC-MS/MS technikéaval torténd azonositasaval
végezziik. A szintetikus kannabinoidok gyors metabolizmusanak kovetkeztében, tobb esetben is a
fogyasztast bevallok kdzott nem sikeriilt az anyamolekula detektalasa. Az anyamolekulak mellett a fobb
metabolitok analizisével megbizhatobba valna a szintetikus kannabinoidok hasznalatanak igazolasa. A
metabolikus folyamatok megismerésére tobb modszer is rendelkezésiinkre all, ugy mint az in vitro
(majmikroszoma, majsejt), in vivo (allatkisérletek, human vizelet és vérmintak) valamint ex vivo
(majperfuzio) kisérletek.

Munkank f6 céljai kozott szerepel olyan in vitro, ex vivo és in vivo vizsgalati modszerek
kidolgozasa és komplex Osszehasonlitasa, amelyek alkalmasak szintetikus kannabinoidok
metabolizmusanak vizsgalatara, illetve a képzodd metabolitok azonositasara alkalmas analitikai
modszerek kifejlesztése és alkalmazasa. Vizsgalatainkhoz 2018-ban legnépszeribb CUMYL-
PeGaCLONE szintetikus kannabinoidot valasztottuk ki modell vegyiiletnek. A majmikroszomas
kisérletek alkalmasak voltak a fazis I metabolitok tanulmanyozasara, a majsejtes vizsgalatok a
metabolitok képzése mellet informacidt nyujtottak a CUMYL-PeGaCLONE majkarosito hatasarol. A
patkany majperfizios rendszerrel a metabolitok képzddésének vizsgalata mellett megismertiik mind a

kifejlesztett in vitro, ex vivo modszerek eredményeit dsszevettilk human vizeletmintak metabolomikai
eredményeivel.

A kutatas az EFOP-3.6.1-16.2016.-00008 palyazat keretén beliil valésult meg.
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KETFAZISU KIOLDODASVIZSGALATI MODSZER FEJLESZTESE EGY ROSSZ
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A gyogyszeriparban kioldodéas vizsgalatokat mindségellendrzési okokbol, illetve a varhatd
biohasznosulas eldrejelzésére alkalmazzdk. A mindségellenérzési vizsgalatok soran alkalmazott
modszerek a gyogyszerhatosagok altal jol szabalyozott, egyszer(i, standard modszerek. Sok esetben
azonban nem alkalmasak a biohasznosulas eldrejelzésére, amire azonban a gyogyszerkészitmények
fejlesztése soran nagy sziikség van. [1]

Kutatomunkank céljaként ezért a biohasznosulas eldrejelzésére alkalmas kétfazisu kioldodas
vizsgalati modszer fejlesztését tliztiik ki, amely folyamat soran a készitmény el6szor feloldodik a
kioldokozegben, majd a hatéanyag megoszlik a vizes és a szerves fazis kozott, ezzel modellezve a
sejtmembranok lipofil jellegét, amelyen keresztiil a gyogyszer felszivodik.

Modszerfejlesztésiink soran egy USP Il-es kioldokésziiléket kapcsoltunk 6ssze egy USP IV-es
atfolyocellas kioldokésziilékkel, ezzel egy zart rendszert létrehozva. Sziikséges volt a kozeg
térfogatanak és pH értékének, valamint a keverés megvaldsitasanak és a keverési sebesség
optimalizalasara, ezen felill a szerves fazis és az aramlasi sebesség megfeleld megvalasztasara a
kioldodas és felszivodas egyidejii vizsgalatdhoz. Ezen felill megvalositottuk egy rossz vizoldhatdsagu
modellhatéanyag oldhatdsdganak javitdsat polimorf Aatalakitassal, soképzéssel és amorf forma
eloallitasaval, tovabba ezek gyogyszerkészitménnyé vald formalasat. A kiillonb6z6 modosulatokat
azonositottuk differencial pasztdzd kalorimetriaval, rontgendiffrakciéval ¢és polarmikroszkop
segitségével.

A fejlesztett kétfazisu kioldodasi modszerrel az altalunk eléallitott végsd gyogyszerformakat
vizsgaltuk, mely soran kapott eredményeket varhato biohasznosulas szempontjabdl dsszehasonlitottuk.

[1] A. Dahan, J. M. Miller, AAPS J. , 2012, 14 (2), 244-251
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A gyogyszertechnologia kiemelkedden fontos kihivasainak egyike a BCS II. osztalyba sorolhato
rossz vizoldhatosagl, de j6 permeabilitasu hatéanyagmolekuldk kioldoddsanak javitasa és ily mddon a
biohasznosulasuk novelése. A gydgyszerkdnyv minddssze a kioldddas vizsgélatok elvégzését irja eld,
melyb6l azonban a hatéanyagok biohasznosuldsara vonatkozoan nem vonhatunk le egyértelmii
kovetkeztetéseket [1]. A formulacios segédanyagok ugyanis ndvelni vagy csokkenteni egyarant képesek
a biolodgiai membranokon keresztiil torténd hatéanyag-transzportot. Ezeket a segédanyag altali hatasokat
eddig koltséges és érzékeny lipid membranok segitségével vizsgaltak. Kutatdsunk soran egyszertibb,
méretkizarasos membran segitségével vizsgaltuk a gyogyszerformulaciok kioldodasat és szimultan

Munkank soran egy vizben rosszul old6d6 vérnyomascsokkentd hatdanyagot, a karvedilolt
valasztottuk modell hatéanyagként, melyet oldoszeres elektrosztatikus szalképzés segitségével
formulaltunk. Két formulacios célra gyakorta hasznalt polimert (egy polivinil-pirrolidon szarmazékot
és Soluplust) alkalmazva két kiilonbozo szalképzett amorf szilard diszperziot sikeriilt eldallitanunk,
melyeket szimultan kioldodas-felszivodas vizsgalatoknak vetettiink ala.

A mérési eredmények és a membrantranszport fizikai kémiai levezetése egyértelmiien ramutattak
arra, hogy bar a méretkizarasos és a lipidmembranon keresztiili transzport elve meglehetosen eltérd, a
folyamatok hajtoereje megegyezik segédanyagok jelenlétében.

[1] S. Suarez-Sharp, M. Li; J. Duan; H. Shah; P. Seo; AAPS Journal, 2016, 18 (6)
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Napjainkban sok ipari folyamat soran okoz komoly problémakat kiilonb6z6 szilard anyagok
kicsapddasa a felhasznalt folyadékokbol. Olajfurasoknal mind a furando6 kozeg kapillarisaiban, mind a
furofejen kicsapodva neheziti az eljarast; hdcseréld feliileteken kicsapddva erdsen csokkentik
geotermikus energiat felhasznald folyamatok hatasfokat; szintézisek soran melléktermékként keletkezve
megnehezitik a tiszta termék eldallitasat (foszforsavgyartas). Az egyik leggyakoribb ilyen kénnyen
kristalyosodd anyag a CaSO42H>O (gipsz), emiatt ma is fontos kutatdsok targyat képezi a
kristalyosodasanak inhibicioja.

Korabban sokféle anyagot kiprobaltak potencialis inhibitorként a gipsz kristalyosodasi
reakciojaban, ezek koziil a karboxilcsoporttal rendelkezd szerves ligandumok hatékonynak bizonyultak.
Mi a kutatasaink soran tobb karboxilcsoporttal rendelkez6 kelatképz6 ligandumok (1,2-etilén-diamin-
tetraecetsav — EDTA,; 1,3-propilén-diamin-tetraecetsav — 1,3-PDTA,; 1,6-diamino-hexan-tetraecetsav -
1,6-HDTA,; etilénglikol-bis(2-aminoetiléter)-tetraecetsav — EGTA) inhibicids képességeit vizsgaltuk
meg kiilonb6z6 koriilmények kozott. A reakciok lefolyasat in-situ kovettiik a vezetoképesség mérésével.
Megvizsgaltuk a pH valtoztatasanak hatésait a reakciora, tanulmanyoztuk a szilard anyag szerkezetében
bekdvetkezett valtozasokat, valamint felderitettiik az inhibitoraink sorsat a reakcidé utan (feliiluszo
vizsgalata UV-spektroszkdpiaval; szildrd anyag tanulméanyozasa IR spektroszkopiaval).

»AZ INNOVACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM UNKP-19-3-SZTE-336 KODSZAMU UJ
NEMZETI KIVALOSAG PROG-RAMJANAK SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.”
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