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kaolinite
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10.45 — 11.00 The synthesis of calcium phosphate based materials for environmental and biomedical
purposes using eggshells
Presenter: Marta Kalbarczyk

11.00 — 11.15 Investigation of a LED-UV/CIO; system applied to the degradation of phenol in water
Presenter: Daniele Scheres Firak

11.15 - 11.30 Biocompatible and biodegradable aliphatic polyester for drug delivery application
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Fotokatalizator el6allitdsa atomi réteglevalasztasos modszerrel
Eléado: Ballai Gerg6

Nagyhatékonysagu oxidacios eljarasok alkalmazasa a trimetoprim és az 5-fluorouracil vizes
oldatainak kezelésére

Elbado: Covic Anett

Kisérleti paraméterek hatasa a szén-dioxid elektrolizalo cellak hosszutavi mitkodésére
Elbadé: Samu Angelika Anita
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Karbopironin alapvazzal rendelkez6 fluoreszcens festékek szintézise
Eléado: Agoston Henrietta

Diketonato-szilol komplexek eléallitasa és analitikai vizsgalata
Eldado: Szathmari Balazs

Chan-Lam kapcsolasok 130-6sztron sorban
Eléado: Traj Péter

Optikailag aktiv H-foszfinatok eléallitasanak és felhasznéalasanak vizsgélata
Eldado: Varga Bence

Kovalensen rogzithetd heterotriciklusos koronaéterek optokémiai Pb%* szenzor fejlesztéséhez
Eldado: Vezse Panna

Szubsztituens-hatasok foszfa-Michael-addicioban: szamitasos kémiai vizsgalatok
Eléado: Fekete Csilla

Sziinet
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EXPLOITING CONTROLLED REACTION-DIFFUSION CONDITIONS FOR
MATERIALS SYNTHESIS: LOOKING BACK... WITH A VIEW TO THE FUTURE

Josep Puigmarti-Luis®P

aDepartment de Ciencia dels Materials i Quimica Fisica, Institut de Quimica Teorica i Computacional, 08028
Barcelona, Spain
bICREA, Pg. Lluis Companys 23, 08010 Barcelona, Spain

Self-assembly has long being used to control covalent and non-covalent interactions
where molecular design has been the major driving force to achieve a desired outcome. Like in
nature, a full control over self-assembly processes could lead to rationalized structure-property
correlations, a long-time sought in chemistry, physics and materials science. However, the
pathways followed and the mechanisms underlying the formation of supramolecular aggregates
are still largely unknown and unresolved. Accordingly, the elucidation of nucleation and growth
mechanisms will be highly required to push supramolecular chemistry to the next level, where
access to nature inspired functions will be accomplished. In this contribution, I will present how
reaction-diffusion (RD) conditions established within microfluidic devices can be used to
uncover pathway complexity as well as to trigger pathway selection. Specifically, I will show
that microfluidic RD conditions provide an unprecedented kinetic control over self-assembly
processes; for example, enabling the isolation of well-defined kinetically trapped states as well
as unprecedented metastable intermediates. This research provides a new tool to study and
understand supramolecular chemistry, and opens up new avenues for the engineering of

advanced functional assemblies and systems.
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SYNTHESIS OF PHARMACOLOGICALLY ACTIVE KINASE INHIBITORS

Timea Bal6*®, Attila Sapi?, Zoltan NovakP®

aServier Research Institute of Medicinal Chemistry, 1031 Budapest, Zahony u. 7
bEotvas University, Faculty of Science, Institute of Chemistry, 1117 Budapest, Pdzmdany Péter sétany 1/4

Heteroaromatic compounds are commonly used in medicinal research, since their chemistry is
well documented, materials are easily accessible and heteroatoms often serve as interaction sites with
proteins [1]. Thieno[2,3-c]pyridine derivatives seemed as a good starting point to develop GRK2 kinase
inhibitors in order to treat heart failure progression caused by nutritional overload [2].

To obtain a possible lead compound we docked several molecules (based on hits) and designed
some series to synthesize and optimize. To achieve this we tried different substituents at different
positions and we studied the effect of functional groups on the activity and efficiency. Compounds based
on other scaffolds were also prepared.

Potential inhibitor candidates consist of a hinge binder moiety (in this case this is mainly the
thieno[2,3-c]pyridine scaffold), which interacts with ATP pocket of the protein, a linker moiety, and an
aromatic, hydrophobic amine compound, to provide further interactions and selectivity over the other
GRK isoforms and further kinases.

We also wanted to establish synthetic routes to obtain novel, functionalized thineo[2,3-c]pyridine
derivatives, so we carried out transition metal catalysed cross couplings, electrophile substitutions and
even radical reaction.

During this work, we managed to synthesize a series of potential inhibitors and based on
pharmaceutical results we modified the structure to obtain the most possible effective substance in the
hit to lead phase of the research project. Both activity and efficiency were optimised.

Furthermore, we synthesized thieno[2,3-c]pyridine derivatives, which were unpublished up to

now, and these compounds provide the possibility to construct the molecule further in a research project.

[1] A. K. Ghose, T. Herbertz, D. A. Pippin, J. M. Salvino, J. P. Mallamo; Journal of Medicinal
Chemistry, 2008 51(17) 5149-5171.

[2] E. Lucas, M. Cruces-Sande, A. M. Briones, M. Salaices, F. Mayor, C. Murga, R. Vila-Bedmar;
Archives of Physiology and Biochemistry, 2015 121(5) 163-177.

I would like to express my sincere thanks to my supervisors and all the workers of SRIMC who contributed
to the success of this work.
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DESIGN, SYNTHESIS AND ANALYSIS OF NOVEL FLUORESCENT PROBES FOR
TWO-PHOTON ZINC IMAGING

Csomos Attila*?, Kovaces Ervin®c, Dunkel Petra, Fiilop Anna?, Katona Gergely®,

Roézsa Balazs Jozsef', Mucsi Zoltan?9

aFemtonics Ltd. Department of Chemistry, H-1094 Bp, Trizolto street 59.
bEGtvds Lordnd University, Hevesy Gyorgy PhD School of Chemisry, H-1117 Bp, Pdzmdny Péter stny. 1/4
¢Polymer Chemistry Research Group, Research Centre for Natural Sciences, H-1117 Bp, Magyar tuddsok krt. 2.

dSemmelweis University, Department of Orgenic Chemistry, H-1092 Budapest Hégyes Endre street 7.

eTwo-Photon Measurement Technology Research Group, Faculty of Information Technology and Bionics,
Pazmany Péter Catholic University, H-1083 Bp, Prater street 50/A.
fLaboratory of 3D Functional Imaging of Neuronal Networks and Dendritic Integration, Institute of
Experimental Medicine, H-1083 Bp, Szigony street 43.
9 Faculty of Materials Science and Engineering, University of Miskolc, H-3515 Miskolc, Egyetem 1t 1.

The importance of Zn?" ions in biology cannot be questioned, as they play crucial roles in cellular
processes, neurobiology, moreover in different diseases such as COVID-19, or Alzheimer’s. [1-3].
Fluorescent microscopy is a popular method for the detection of metal ions in biological samples,
especially two-photon microscopy carries several advantages [4]. However, all these techniques require
the use of selective fluorescent chemosensors for the desired analyte. The commercial availability of
fluorescent probes for Zn?* is poor, moreover, the selection of sensors usable in two-photon microscopy
is especially scarce.

This work presents the design and synthesis of Zn?* selective, two-photon active fluorescent
probes. A panel of quinolines and dipicolyl amine derivatives were designed inspired by the
chromophore of the green fluorescent protein [5]. Presence of Zn?* ions trigger a significant fluorescent
enhancement of the presented probes. The complex formation of the probes is selective for Zn?*, while
the dissociation constants of the complexes cover a range from the nM concentrations to mM
concentrations rendering our probes usable in microscopy. This work presents the characterization of

the probes under two-photon excitation and demonstrates a possible biological application as well.

[1]W. Maret, Adv. Nutr. 2013, 4, 82-91.

[2]B. Czaplinska, E. Spaczynska, R. Musiol, Med. Chem. (Los. Angeles). 2018, 14, 19-33.

[3]A. Mayor-lbarguren, C.Busca-Arenzana, A.Robles-Marhuenda, Front. Immunol. 2020, 11, 1-8.
[4]R. K. P. Benninger, D. W. Piston, Curr. Protoc. cell Biol. 2013, Chapter 4, Unit-4.11.24.

[5]A. Jancs6, E. Kovacs, L. Cseri, B. J. Rozsa, G. Galbacs, I. G. Csizmadia, Z. Mucsi, Spectrochim.
Acta Part A Mol. Biomol. Spectrosc. 2019, 218, 161-170.
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KIRALIS (TIO)NEGYZETAMIDOK ELOALLITASA ES ALKALMAZASA
ASZIMMETRIKUS ORGANOKATALIZISBEN

Dargé Gyulad, Kis David?, Nagy Sandor?, Matravolgyi Béla?, Huszthy Péter?, Kupai Jozsef®

& Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Szent Gellért tér 4

A modern vegyiparban kulcsfontossagl szerepe van a katalitikus folyamatoknak. A katalizatorok
eldallitasa, fejlesztése és alkalmazdsa nemcsak gazdasagi, hanem kornyezetvédelmi szempontbdl is
kiemelkedd jelentoséggel bir. A katalizatorok alkalmazéasaval nagyobb termelés mellett szelektiven
allithatjuk eld a kivant vegyiileteket. A Kkatalitikus reakciok koziil kiemelkedden fontosak a
sztereoszelektiv szintézisek, melyek megvaldsitasat az aszimmetrikus organokatalizis nagymértékben
eldsegitette. Ennek nyilvanvalo jelentdségét elismerve a kifejlesztéséért 2021-ben a kémiai Nobel-dijat
Benjamin Listnek ¢s David W. C. MacMillannek adomanyoztak.

Kutatomunkam soran ¢én is ehhez a torekvéshez csatlakozva tobb kiralis négyzetamid, illetve
tionégyzetamid organokatalizatort allitottam eld, amelyek katalitikus aktivitasat aszimmetrikus
reakciokban tanulmanyoztam. A katalizatorok kiralis egységének kialakitdsahoz a természetbdl
enantiomertisztan izolalhaté aminosavat, az L-prolint, valamint a cinkona alkaloidok csalddjaba tartozé
kinint valasztottam. Az eldallitott aszimmetrikus cinkona-prolinalapti organokatalizatorok katalitikus
aktivitasat aszimmetrikus Michael-addicioban vizsgaltam [-nitrosztirol és acetilaceton reakcidjaban. A
benzil-prolin-négyzetamidokat, illetve -tionégyzetamidokat az antracénacetaldehid és transz-B-
nitrosztirol Diels—Alder-cikloaddicioban, valamint a hennotansav és egy P,y-telitetlen a-keto észter

konjugalt addicios reakciojaban alkalmaztam.

A szerzOk koszonik a Nemzeti Kutatasi és Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (nyilvantartasi szamok OTKA -
FK138037 és K128473), és a Richter Gedeon Kivalésiagi PhD Osztondij (Richter Gedeon Talentum
Alapitvany) anyagi timogatasat.
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FELTETELESEN FOTOLABILIS VEGYULETEK SZINTEZISE ES VIZSGALATA

Domahidy Farkas?, Bojtar Marton®, Kele Péter?

aTermeszettudomanyi Kutatokézpont, 1117 Budapest, Magyar tudosok kérutja 2.

Az €106 szervezetek fénnyel torténd manipulalasa lehet6vé teszi a biologiai rendszerekbe torténd
noninvaziv, térben és idében jol szabalyozhatd beavatkozast. Ennek egyik eszkoze a fotolabilis
védbesoportok (photocage-ek) alkalmazasa, amelyek besugarzas hatasara képesek egy kotés hasitasaval
felszabaditani a hozzajuk kotott hatdbanyag szabad, aktiv formajat.

A tetrazin csoport fluoreszcencia-kiolté tulajdonsagat sikerrel alkalmaztak szamos olyan turn-on
fluorogén jelzévegyiiletben, amelyek a tetrazin funkcid bioortogonalis click reakcioval GEDDA) torténd
megsziintetése révén valnak fluoreszcenssé [1]. Ezek mintajara feltételezhetd volt, hogy egy fotolabilis
véddcsoportot tetrazinnal konjugidlva olyan vegyiilethez juthatunk, amely 6nmagéban fotostabil,
azonban egy bioortogonalis reakcioval fotolabilissé tehetd. A koncepcid magaban hordozza annak a
lehetdségét, hogy a click reakcidban részt vev masik reaktanst megfeleld célzo vegyiilethez (pl.
biomolekuldhoz vagy akar antitesthez) kotve a véddécsoportot szelektiven lehessen eltavolitani egyes
sejtekben vagy organellumokban besugarzas segitségével, felszabaditva a hozza kotott gyogyszer-
hatéanyagot vagy egyéb kismolekulat. A modszer reményeink szerint a fotoaktivalt kemoterapidban
(PACT) talalhat alkalmazasra.

Kutatdomunkdm soran eléallitottam a dietilaminokumarin (DEAC) fotolabilis véddcsoport
tetrazinnal konjugalt szarmazékat, majd ehhez kiilonb6z6 (észter-, karbonat-, és karbamat-) csoportokon
keresztiill UV-aktiv modellvegyiileteket kotottem. A célvegyiiletek lathaté (kék) fénnyel végzett
fotolizisét HPLC mérésekkel nyomon kovetve igazoltam az eldallitott vegyliletek feltételes
fotolabilitasat, illetve vizsgaltam a tavozo csoport és az oldoszer hatasat a reakcio kinetikdjara.
Szintetizaltam és hasonldan jellemeztem tovabba egy olyan vegyiiletet, amelyben a kumarin photocage-
hez egy fluorogén jelzévegyiilet kapcsolodik, igy alkalmas a feltételes fotolizis fluoreszcens

mikroszkopiaval torténd in vivo vizsgalatara [2].

[1] J. C. T. Carlson, L. G. Meimetis, S. A. Hilderbrand, R. Weissleder; Angewandte Chemie
International Edition, 2013 (52) 6917-6920

[2] M. Bojtar, K. Németh, F. Domahidy, G. Knorr, A. Verkman, M. Kallay, P. Kele, Journal of the
American Chemical Society, 2020 (142) 15164-15171
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UJ FLUOROZOTT CIKLUSOS EPITOELEMEK SZINTEZISE
HALOFLUOROZASSAL ES ROKON REAKCIOKKAL

Noviak Tibor Tamas?, Kiss Loriand?, Remete Attila Marié?

aSzegedi Tudomanyegyetem Gyogyszerésztudomanyi Kar Gyogyszerkémiai Intézet, 6720 Szeged, Edtvis utca 6.

A fluoratom a hidrogénhez hasonlé méretli, de joval elektronegativabb. A C-F kotés er6sebb a
C-H kotésnél, és polaris hidrofob jellegli. Ezek miatt a fluor beépitése egy molekuldba nagymértékben
modosithatja annak polarossagat és reakciokészségét [1]. A gyogyszerészeti szempontbol fontos
lipofilitas és metabolizmus is gyakran elénydsen valtoznak [1]. Ezért a gyogyszerek és a mezdgazdasagi
vegyszerek kozott a fluortartalmi molekulak nagy jelentéségre tettek szert az elmult évtizedekben [1],
ami egyre Ujabb fluorozé reagensek, modszerek fejlesztéséhez vezetett (f6 célok: szelektivitas, kontroll,
funkciods csoport tolerancia) [2,3].

Az SZTE Gyogyszerkémiai Intézetében kb. egy évtizede kiemelt kutatdsi téma a fluortartalmu
gylris kismolekulak (féleg P-aminosavszarmazékok) szintézise [4,5]. Kutatdmunkank ehhez kivant
hozzajarulni funkcionalizalt gy(iriis olefinek halofluorozasaval. A reakcié olefinekbdl kaphato halo-
niumionok fesziilt gytirijének fluoridos nyitasan alapul. Fluoridforrasként Deoxofluort alkalmaztunk,
mivel e reagenst még szinte soha nem hasznaltak halofluorozasokban [6]. Megkiséreltiik a termékeket
a reaktivabb halogenid eliminécidjaval tovabbalakitani. A halofluorozassal rokon fluorszelenilezést is

vizsgaltuk, a kapott termékek PhSe-csoportjanak oxidativ eliminaciojat is végrehajtottuk [7].

[1] J. Han, L. Kiss, H. Mei, A. M. Remete, M. Ponikvar-Svet, D. M. Sedgwick, R. Roman, S. Fustero,
H. Moriwaki, V. A. Soloshonok, Chemical Reviews 2021 (121) 4678-4742.

[2] T. Liang, C. N. Neumann, T. Ritter, Angewandte Chemie International Edition 2013 (52) 8214-
8264.

[3] Szerkeszték: H. Groult, F. Leroux, A. Tressaud; Modern Synthesis Processes and Reactivity of
Fluorinated Compounds; 2017

[4] L. Kiss, F. Fulop, The Chemical Record 2018 (18) 266-281.
[5] L. Kiss, L. Ouchakour, R. A. Abrahami, M. Nonn, The Chemical Record 2020 (20) 120-141.

[6] B. Marciniak, J. Walkowiak-Kulikowska, H. Koroniak, Journal of Fluorine Chemistry 2017 (203)
47-61.

[7]1 A. M. Remete, T. T. Novak, M. Nonn, M. Haukka, F. Fiilop, L. Kiss, Beilstein Journal of Organic
Chemistry 2020 (16) 2562-2575.

Koszonbetnyilvanitas: Szeretném megkoszonni témavezetéimnek, Prof. Dr Kiss Lorand professzor urnak
és Dr. Remete Attila Marié egyetemi adjunktusnak a munkamban és a felkésziilésemben valo segitségiiket.
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CEMENT KIEGESZiTéANyAGpK ;{ATAsA A CEMENPEP KEMIAI
ELLENALLO KEPESSEGERE

Oze Csilla?, Kristofné Mako Eva?
aMeérndki Kar, Anyagmérndki Intézeti Tanszék, Pannon Egyetem

Napjainkban a cementtel foglalkoz6 kutatisok egyrésze a gyartds nagy energiaigényének és
kornyezetterheld hatasainak mérséklésére iranyul. Az egyik legnagyobb problémat a CO; kibocsajtas
okozza, amelynek kezelése cement kiegészitbanyagok felhasznaldsaval kedvezden csokkenthetd. Ezen
anyagok tovabba csokkentik a sziikséges klinker mennyiségét és kedvezden befolyasoljak a cementko
tulajdonsagait (pl. kémiai ellenalld képesség).

Diplomamunkdmban, = mechanokémiai  aktivalassal  eldallitott  puccoldnos  cement
kiegészitbanyagok hatdsat vizsgaltam a cementkd kémiai ellendlld képességére. A mechanokémiailag
aktivalt keverékek a részlegesen amorfizalt kaolinit mellett trasszot, szilikaport vagy diatomafoldet
tartalmaztak. Mivel a savas kornyezet legnagyobb mértékben a cement kotést karositja, igy a
kisérleteimhez cementpép probatesteket készitettem. A 28 napos szilardulast kdvetden a probatesteket
I, 3 é 6 honapos kénsavas kezelésnek vetettem ald. A savval kezelt probatesteket optikai
mikroszkoppal, energiadiszperziv rontgen analizissel (EDX), fazisosszetételét rontgendiftrakcioval
(XRD), Fourier-transzformacios infravords spektroszkopiaval (FT-IR) és termoanalitikai (TG, DTG)
modszerekkel, valamint pasztazé elektronmikroszkoppal (SEM) vizsgaltam.

A mechanokémiailag aktivalt kiegészitbanyag kedvezdéen csokkentik a kénsav behatolasi
mélységét és a képzddd korrodalt réteg vastagsagat. Korrdziés szempontbol a 25ZK 75Si
mechanokémiailag aktivalt minta felhasznaldsaval kb. 16%-al sikeriilt csokkentenem a kénsav
behatolasi mélységét a referenciahoz képest. Egyértelmiien megallapitottam, hogy a korrodalt réteg els6
sorban gipszbdl, valamint kevesebb kalcium-szilikat-hidratbol (CSH) és kalcium-aluminat-hidratbol
(CAH) all. Azt is kimutattam, hogy a kiegészitéanyaggal késziilt probatestek korrodalt zénajaban
nagyobb a CSH és CAH ardnya, mint a CEM 1. 42,5 N cementes referencia probatestben.

Kulcsszavak: cement, szilikapor, kaolin, trassz, mechanokémiai aktivalas, puccolan, amorfizacio,

kémiai ellenalld képesség
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KEMIAI REAKCIQ ES A K("),ZEGMOZGASIK(")LCS(")NHATASANAK
MODELLEZESE SZILARD-FOLYADEK RENDSZERBEN

Papp Paszkal?, Téth Agota"", Horviath Dezs6P

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kemiai és Anyagtudomanyi Tanszék
bSzegedi Tudomdnyegyetem, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Kutatasom sordn az  aramldo  kozegben  képz6dé  csapadék  tér- és  idobeli
valtozasat tanulmanyoztam. Elsé 1épésként egy olyan modellt allitottunk fel, amelyben a reakcidban
OpenFOAM programcsomagba implementaltam a differencialis mérlegegyenletek megoldasahoz
hasznalt véges térfogatok modszerének a Lagrange-féle részecskekovetéssel torténd otvozésével. A
programot két folyamat modellezésével validaltam: a vesekOképzddés tanulményozédsara kialakitott
mikrofluidikai reaktorban a kalcium-oxalat képz6dését [1], valamint homogén elegybdl kivald
vizsgaltam [2].

A leiilepedett kalcium-oxalat részecskék ndvekedése nem csak a koncentracidmezotdl, de a
kdrnyezetében levd szemesék helyzetétdl is fiigg. Az izolalt szemcsék ndvekedése az idével t¥3szerint
skalazodik, Osszhangban a kisérleti tapasztalatokkal, mig nagy részecskestiriségnél a kialakulo
kompeticié miatt a ndvekedés gatolt. A masik rendszerben megallapitottuk, hogy a réz(II)- és kobalt(II)-
oxalat részecskék térbeli szeparacidgjaért a réz(Il)-oxalat komplexek nagyobb stabilitasi allandéi a
felelosek, igy a kobalt(I)-oxalat komplexek csak a betaplalassal egyiranyl gravitacios aram feletti
folyadékrétegben alakulnak ki. Ennek megfeleléen az aramlas messzebbre sodorja azokat, igy a
kobalt(ll)-oxalat csapadék kés6bb és tavolabb képes leililepedni, a Kkisérleti tapasztalatoknak
megfelelden.

A kidolgozott modellel képesek vagyunk egy kémiai reakcid hatasara kialakulé heterogén

crer

kozotti kolesonhatast is.

[1] K. Rakotozandriny, S. Bourg, P. Papp, A. Téth, D. Horvath, I. T. Lucas, F. Babonneau, C.
Bonhomme, A. Abou-Hassan, Crystal Growth & Design, 2020 (20) 7683-7693.
[2] E. Téth-Szeles, B. Bohner, A. Toth, D. Horvath, Crystal Growth & Design, 2017 (17) 5000-5005.
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KALCIUM(I1) - ALGINAT AEROGEL HIDRATACIOS MECHANIZMUSA

Papp Vanda?, Kéri Monika?, Kalmar Jézsef®

aDebreceni Egyetem, Fizikai Kemiai Tanszék, 4032. Debrecen, Egyetem tér 1.
bDebreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032. Debrecen, Egyetem tér 1.

A Ca(l)- alginat acrogél, mint poliszacharid alapt aerogél, a hagyomanyos aerogélek kedvez6
tulajdonsagain til biokompatibilis, biodegradabilis, és figyelemreméltéan joé mechanikai
tulajdonsagokkal rendelkezik. Szerkezetének akar kisfoku megvaltozasa jelentdsen befolyasolja az
aerogél makroszkopikus tulajdonsagait. Az egyik legszignifikdnsabb hatast kivalté folyamat a
hidratacio, melyet akar a levegd nedvességtartalma mellett is érzékelhetliink. Munkam soran egy Ca(Il)
NMR technikak alkalmazéasaval. A hidratacios mechanizmus atfogo Ieirasahoz, tobb hazai és
nemzetkdzi partner egylittmitkodésével szamos mddszert alkalmaztunk. [1]

Az aerogél eredeti porusszerkezetét folyékony kozegben (ciklohexan) NMR krioporozimetrids
méréssel karakterizaltuk, és a korabbi N, gdzporozimetrias és kisszogli neutronszorasos eredményekkel
Osszhangban megallapitottuk, hogy a mezopdérusos mintaban ~25 nm sugard pdrusok talalhatok.
Kiilonboz6 viztartalmu mintak esetén relaxometrias mérésekkel sikeresen meghataroztuk a rendszerben
jelenlévd viz doméneket és aranyukat, melyek mozgékonysdgardl a diffiziometrias mérések adtak
informaciot. [1] Megallapitottuk, hogy hidrataci6 hatasara a porusszerkezet radikélis valtozason megy
keresztiil, ~ 0,7 g/g viztartalomnal a porusos rendszer megsziinik és egy hidrogélszerti matrix alakul ki.
Munkam soran homogén és inhomogén magneses térben is vizsgaltam a rendszer hidratacidja soran
fellépé dinamikus folyamatokat. Az inhomogén térben, egyszerli szekvenciak alkalmazasaval torténd
vizsgalatok jo egyezést adtak a bonyolultabb, nagyterii diffizios mérések eredményeivel. [1]
Osszefoglalva, tobb egymast kiegészitd moddszer alkalmazasaval sokoldaluan feltérképeztiik egy
hidrofil nanostrukturalis anyag szerkezetét, valamint szaraz és nedves kozegl viselkedését, mellyel

hozzajarulhatunk az ipari igényeket célzo felhasznalasahoz.

[1] A. Forgacs et al., ACS Appl. Mater. Interfaces, 2021 13 (2), 2997-3010.

A projekt a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal tamogatasaval (OTKA FK_124571) valosult
meg.
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LIPOPEPTIDEK VIZSGALATA CE-MS MODSZERREL
VIZMENTES KOZEGBEN

Patyi Gabor®, Fenyvesiné Pager Csilla?, Sandor Viktor?, Kiss Ibolya Ilona®

aBioanalitikai Intézet, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, 7624 Pécs, Szigeti it 12.
bKémiai Intézet, Természettudomanyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, 7624 Pécs, Ifjisdg utja 6.

A bakterialis eredetli lipopeptidek az Gn. biokontroll agens hatassal rendelkez6 vegyiiletek egy
csaladjat képzik, s napjaink novény-, allat- és human egészségiigyi alkalmazasainak egyre nagyobb
tekintéllyel rendelkez6 szerepldi [1].

Munkankban tervezéses modszerfejlesztéssel (a témaban els6ként) vizmentes kapillaris
elektroforézissel (NACE) vizsgaltunk néhany ciklikus lipopeptid csaladot. A moddszerfejlesztést
kovetéen a sikeresen elvalasztott komponensek szerkezeti vizsgalatat is elvégeztik tandem
tomegspektrometria alkalmazésaval.

A kemometria modszertananak alkalmazasaval végeztik a modszerfejlesztést, ugyanis a
vizmentes kozegben végrehajtott elektroforézis gyakorlatarol kevés a tapasztalat. Ezt sikeresen hidaltuk
at kisérlettervezéses modszerekkel, igy az optimalis mérési koriilmények meghatarozasa szamitasos és
statisztikai alapokon kevés kisérlet végrehajtasaval is gyors és célravezeto volt.

A kidolgozott modszer mérési koriilményei kozott a fengicinek pozitiv, a szurfaktinok pedig
negativ toltéssel rendelkeztek. E két ciklikus lipopeptid csalad egymastdl sikeresen volt elvalaszthato,
csakligy mint az egyes izomer- és homolog vegylileteik is. Ez utobbi megallapitast tandem MS
modszerrel igazoltuk korabban leirt és azonositott lipopeptidek szakirodalomban publikalt példai
alapjan [2,3], mely soran egy eddig ismeretlen, Cy-as zsirsavlancot tartalmazé fengicinvegyiiletet is

sikeriilt elkiiloniteniink.

[1] K. R. Meena, S. S. Kanwar; BioMed Research International, 2015 (5) 1-9.
[2] Y. Ma, Q. Kong, C. Qin, Y. Chen, Y. Chen, R. Lv, G. Zhou; AMB Express, 2016 (6) 79.

[3] X. Y. Li, Z C. Mao, Y. H. Wang, Y. X. Wu, Y. Q. He, C. L. Long; Journal of Molecular
Microbiology and Biotechnology, 2012 (22) 83-93.

Elsésorban témavezetéimnek koszonom az iranymutatast, az idét és tiirelmet, hogy ez a munka érdemben
elkésziilhessen. Koszonettel tartozunk a Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem Csikszeredai Kar
munkatarsainak, hogy rendelkezésiinkre bocsatottak az el6készitett lipopeptid mintakat.
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POLIURETAN HABKEPZODES VIRTUALIS ES IPARI OPTIMALIZACIOJA

Pecsmany Daniel*?, Viskolcz Béla®P

aKorszerii Anyagok és Intelligens Technologiak Felséoktatasi és Ipari Egyiittmiitkodesi Kozpont, Miskolci
Egyetem, H-3515 Miskolc- Egyetemvdros.
bKémiai Intézet, Miiszaki Anyagtudomdnyi Kar, Miskolci Egyetem, H-3515 Miskolc-Egyetemvaros

A gyartasi optimalizacios miiveletekben kiilonboz6 szimulacids programok alkalmazasa nem
csak az optimalizacios iddt csokkenti, hanem lehetdséget nyujt a fizikai, illetve kémiai folyamatok
ismeretében gyartaskiesés nélkiili fejlesztési miiveletek elvégzésére is.

Kutatémunkdm soran egy automatizalt ldgyhab gyartdcella részegységének optimalizacidjat
végeztem el, melynek soran az FSB (Front Seat Back — elsé iilés hattamla) forma toltési
tulajdonsagainak javitasa és reprodukalhatd gyartasi program elkészitése volt a cél. A kutatds részét
képezte egy szimulacios kornyezet kialakitisa (ABB RobotStudio 2019), amely a valdsagban
alkalmazott gyartdcella méretpontos modellezését jelentette. Ebben a szimuldcids kornyezetben
koltséghatékonyan lehetett megtervezni a cellaban talalhaté robot injektalasi utvonalait [1]. A tervezett
utvonalakat a valos cellaban implementéaltam, majd ezt kdvetden a virtualis modell validalasara keriilt
sor. Az alap habrendszer laboratériumi paraméterecinek meghatarozasat kovetden egy egyszeril
geometriaval rendelkez6 formaval probagyartdsokat végeztem az optimalis gyartdsi paraméterek
megallapitasa céljabol [2]. Az FSB forma optimalizacioja soran az anyagszerkezeti hibak kikiisz6bolése
érdekében modositottam az alapreceptirat, amellyel a poliuretan rendszer start-ideje is megnott az
elvartaknak megfeleléen (25 s).

A modifikalt habrendszerrel torténd gyartas eredményeként egy tokéletes toltési mindséggel
rendelkezO, anyagszerkezeti hibaktol mentes formahab termék késziilt el, amelynek mechanikai

tulajdonsagait 6sszehasonlitottam az eredeti rendszer tulajdonsdgaival szabvanyos vizsgalatok soran.

[1]P. Abreu, M. R. Barbosa, A. M. Lopes; Virtual experiment for teaching robot programming, 2014,
395-396.

[2] F. Farkas: Poliuretanok; Lagy poliuretanhab féleségek, 2004, 242-310.

Koszonet a Miskolci Egyetemen megvalésitott GINOP-2.3.4-15-2016-00004 ,,Korszeri anyagok és
intelligens technologidk FIEK létrehozasa a Miskolci Egyetemen” projektnek, amely az Eurépai Unio,
valamint a Magyar Allam tAmogatisaval és az Eurépai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval
valosult meg.
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KAPILLARIS ELEKTROFOREZISSEL KAPCSOLT
TOMEGSPEKTROMETRIAS MODSZER KIDOLGOZASA ARTEMIZININ
MEGHATAROZASARA

Pesti Anna?, Nagy Cynthia?, Gaspar Attila?
aSzervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

A kutatbmunkam soran egy hatékony MEKC-MS (micellaris elektrokinetikus kromatografias-
tomegspektrometrids) modszert dolgoztam ki az artemizinin meghatdrozasara. Az artemizinin az
Artemisia annua - magyar nevén egynyari tiirom - egyik fontos hatéanyaga, amelyet a névény levelébdl
nyernek ki altaldban etanolos extrakcioval. Az artemizinint vilagszerte hasznaljak a malaria kezelésére,
illetve rakkezelések kiegészitd terapidjaként. Emellett manapsag is kutatasok folynak a kiilonb6zo
virusos betegségek elleni alkalmazhatosagaval kapcsolatban [1]. Az artemizinin nem tartalmaz sem
kromofor, sem fluoreszcens csoportot, bar a vegyiilet szerkezeti képletében lathaté egy endoperoxid
csoport, amelynek koszonhetden az artemizinin rendelkezik kismértékti UV- aktivitassal, de ez még
nem biztosit érzékeny detektalast. Az elobb emlitett okok miatt az artemizinin detektalasa UV-VIS
vagy fluoreszcens technikdval nem megfeleld, azonban a tdmegspektrometrids meghatarozas megoldast
nyujthat a problémara [2]. A kutatomunkam soran els6ként optimalt MS-modszerekkel végeztem a
méréseimet, amely soran megallapitottam, hogy az artemizinin pozitiv ion modban detektalhato, ennek
megfeleléen a késobbiekben egy CZE-MS (kapillaris zonaelektroforézis - tdmegspektrometrias)
modszer dolgoztam ki pozitiv ionmod alkalmazasa mellett. Az artemizinin oldatban nem ionizalhato,
ezért CZE-MS méréseknél mas toltésnélkiili komponensekkel egyiitt, egy cstucsként jelent meg az
elektroferogramon. A tdltésnélkiili komponensek elvalasztdsdra a micellaris elektrokinetikus
kromatografids (MEKC) technika nyjt megoldast. Ennek megfelelden a kisérleteimet egy MEKC-MS
modszer optimalasaval folytattam, amely sordn a kiillonbdz6 artemizinin diasztereomerek detektalasa
mellett mas, szerves komponensek azonositasa is lehetové valt a realmintak elemzése soran, mint az
aszkaridol vagy a kaszticin. Az artemizinin mindségi meghatarozasa mellett a mennyiségi
meghatarozasdhoz sziikséges méréseket is elvégeztem. A hatpontos kalibralé egyenes jo linearitast
mutatott (R?=0,9984) 0,6-60 pg/ml koncentracidtartomanyban. Eredményeim legfébb tanulsaga, hogy
a CE-MS modszer nemcsak ionos komponensek, de akar toltésnélkiili vegyiiletek elvalasztasara is

alkalmas lehet, ha megfelelden illékony micellaképz6t hasznalunk a hattérelektrolitban.

[1.] Su Xin-Zhuan, Miller Luis H.,: Science China- Life Sciences, 58 (11) (2015), 1175-1179.
[2.] Chen, H.L., et al., (2002) Electrophoresis, 23(17) 2865-2871.

Koszonom témavezetomnek, Dr. Gaspar Attilanak, valamint Nagy Cynthidnak és Dr. Andrasi Melindanak
a diplomamunkam készitése soran nyujtott segitségét. Emellett koszonom Prof. Vasas Gabornak, hogy
biztositotta a méréseimhez sziikséges mintakat.
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NEM-HEM-VASTARTALMU MODELLEK ELOALLITASA ES GYAKORLATI
ALKALMAZASAI

Torok Patrik?, Kaizer Jozsef®

aPannon Egyetem, Mérnoki Kar, Természettudomanyi Kozpont, Bioszerves és Biokoordindcios Kéemia
Kutatocsoport. 8200 Veszprém Wartha Vince u. 1.

Az aldehid deformilaz oxigenaz (ADO) egy nem-hem vastartalmu enzim, amelynek a hosszu
szénlancu aldehidek alkanokka torténd atalakitasanak utolsod 1épésében van fontos szerepe. Az enzim
dioxigén aktivalas révén alakitja ki a reaktiv formajat.

Munkam soran ezt az intermediert probaltam meg modellezni kiilonb6z6 szerkezeti kétmagv(
peroxo-Fe(I11) komplexek in situ kialakitasaval. Ehhez egymagvia Fe(Il) prekurzor komplexeket és
H20:-ot alkalmaztam. A kapott részecskét kiilonbozo aldehidekkel (pl. fenil-acetaldehid, ciklohexan-
karboxaldehid) torténé deformilezési reakciokban vizsgaltam. Kisérleteim soran részletes
reakciokinetikai mérések (UV-Vis spektroszkopia) segitségével igazolni tudtam a kétmagvi peroxo-
Fe(Ill) részecske szerepét a folyamatban. Igy kozelebb keriiltink az oxidoreduktdz enzimek

miikddésének megértéséhez, amellyel 4 hatékony katalizatorok szintézisére nyilhat lehet6ségiink.
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AZ EX”I:RACELLULARIS VEZ,IKULAK FEHERJE ES LIPID MENNYIS]EZGE,NEK
JELOLESMENTES MEGHATAROZASA INFRAVOROS SPEKTROSZKOPIAVAL

Bebesi T.2 Szentirmai V.2, Kitka D.2 Szikszai B.2, Racz A.% Béta A.2, Wacha A.3 Varga Z.3,
Mihaly J.2

@Biologiai Nanokémiai Kutatocsoport, Anyag- és Kornyezetkemiai Intézet, Természettudomanyi
Kutatokdzpont, 1117 Budapest, Magyar tudosok kérutja 2.

A sejtek altal spontan kibocsatott extracellularis vezikuldk (EV-k) fontos szerepet toltenek be a
sejtek kozti kommunikacioban. Specidlis Osszetételiiknek és méretiiknek (lipid kettdsréteggel hatarolt,
altalaban 200 nm alatti nanorendszerek, amelyek fehérjéket és RNS-t is tartalmaznak) kdszonhetden a
jellemzésiikre alkalmazhatd modszerek még fejlesztés alatt allnak. Infravords (IR) spektroszkopiai
modszert az utdbbi par évben alkalmazzak EV-k jellemzésére, de a mddszer altal nyujtott lehetdségek
még nincsenek teljes mértékben kiaknazva. Mivel az IR spektroszkopia egyidejiileg informaciot nytjt a
fehérjékrol, lipidekrol és / vagy mas EV komponensekrol, egyetlen kvantifikacios protokoll mind a
fehérjékhez, mind a lipidekhez (foszfolipid) elegendd lehetne.

Az eritrocita koncentratumokban ex vivo képzddott nagyméretii EV-ket (mikrovezikuldk) IR
spektroszkopiaval vizsgaltuk. Az amid I sav integralt teriilete bebizonyosodott, hogy aranyos az EV-
mintdk fehérjemennyiségével (legfeljebb 1 mg / ml), fliggetleniil annak masodlagos szerkezetétol.
Marha-szérum albumin (BSA) kalibracion alapuld eredményeket a nyers spektrumok tobbvaltozos
adatelemzése (legkisebb négyzetek regresszioja) is alatamasztotta.

Az EV-k clengedhetetlen molekularis komponensei a lipidek, de pillanatnyilag
szamszerisitésiikr6l csak korlatozott ismeretek allnak rendelkezésre. Arra toreksziink, hogy
kidolgozzunk egy megfeleld lipid kalibraciot marha-szérum albumin és szintetikus lipidekb6l készitett

referencia vezikulakkal, és ezaltal az IR spektroszkopia lehetdségeit kibovitsiik.

A kutatas az NKFIH K 131594 és K 131657 OTKA palyazatok tamogatasaval késziilt.
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VATTA-HI%IC,ES GRAFIT ,ALAPI'J SZILARD EAZISU EXTRAKCIOS
MINTAELOKESZITESI MODSZEREK GLUKOZAMINOGLIKANOK
TISZTITASARA

Fiigedi Kata Dorina®®, Toth Gabor?°, Drahos Laszl62, Turiak Lilla?

aELKH TTK MS Proteomika Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar tuddsok kit.2.
b BME VBK Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, 1111 Budapest, Szt.Gellért tér 4.

A gliik6zaminoglikanok (GAG-ok) olyan heterogén méreteloszlast €s polaritast poliszacharid
makromolekuldk, melyek épitdegységei diszacharid cukrok. Az eltérd polaritast a cukorlanc mentén
kiilonbdz6 pozicidban elhelyezkedd szulfatcsoportok okozzak. A GAG-ok képviseldi koziil a
legnagyobb valtozatossagot a heparan-szulfatok (HS) mutatjak, mely csoportnal az ismétlodo
diszacharid egységek akar harom szulfat csoportot is hordozhatnak. Intakt vizsgalatuk jelentds
heterogenitasuk miatt kihivasokkal teli feladat, ezért miiszeres analizisiik el6tt enzimatikus vagy kémiai
emésztéssel diszacharid egységekre bontjak azokat. Az emésztési 1€pést kvetden azonban sziikséges a
mintak szennyezOktdl vald megtisztitasa, ami a polaritasbeli valtozatossag miatt igencsak nehézkes
feladat.

Vizsgélataink soran célul tiiztlik ki egy olyan szilard fazisu extrakcios (SPE) modszer fejlesztését,
mely alkalmas lehet kis mennyiségili biologiai mintakbdl kinyert HS diszacharid keverék tisztitasara.
Ezt GAG-ok esetén korabban még nem alkalmazott sajat toltésti, HILIC-tipust vatta toltet SPE-vel
kereskedelmi forgalombdl is beszerezhetd grafit tolteti SPE rendszert, az ajanlott protokollokat
kombinalva, majd kivalasztottuk a legjobbnak bizonyulé mddszert.

Megallapitottuk, hogy az altalunk fejlesztett vatta-HILIC mddszer és az irodalomban is elterjedt
grafitalapu modszerek eltérd szelektivitassal birnak, igy a két modszer kombinacioja mellett dontottiink.
Az altalunk fejlesztett kombinalt mddszerben a vatta-HILIC tisztitas atfolyo frakcidjat egy grafitos
tisztitasnak vetjiik ald, majd a két elucios frakciét kombinalva kozel 100%-o0s visszanyerés érhetd el

minden egyes HS diszacharidra.

Koszonetnyilvanitas: A munka a Bolyai Janos Kutatasi Osztondij és a NKFIH OTKA PD 121187 és OTKA
FK 131603 palyazatok tamogatasaval késziilt.
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A BIOEKVIVALENCIA EL('jREJELZESER,E ALKALMAS M(’)DSZEI;EK
OSSZEVETESE ARIPIPRAZOL TARTALMU KESZITMENYEK ESETEBEN

Kadar Szabina?®, Kennedy Andrew”, Lee Samuel®, Ruiz Rebeca®, Farkas Attila?,

Nagy Zsombor Krist6f?, Borbas Enikd?, Sinké Balint”

aBudapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest
Miiegyetem rakpart 3.
bPion Inc., 10 Cook Street, Billerica, MA 01821, USA

A gydgyszeriparban ~ hagyomanyos  kioldodasi  vizsgalatokat  alkalmaznak a
gyogyszerkészitmények gyartasi folyamat mindség-ellenérzésének elvégzésére, valamint a kiilonféle
gyogyszerkészitmények bioekvivalencidjanak Gsszehasonlitasara a fejlesztési folyamatuk soran. Noha
ezen mérések alkalmasak mindség-ellendrzési célokra, hiszen lehetdvé teszik a végso adagolasi formak
elemzésének egyszerti, reprodukalhaté és koltséghatékony mddjat, viszont a varhatd biohasznosulas
elorejelzésére nem minden esetben alkalmasak, hiszen gyakran nem mutatnak megfelelé in vivo
korrelaciot, mivel a kioldodast segitd adalékok: ciklodextrinek, polimerek és feliiletaktiv anyagok
negativ €s pozitiv iranyba egyarant képesek befolyasolni a bioldgiai membranokon keresztiil torténd
transzport folyamatokat.

Mivel a gyodgyszerfejlesztés teriiletén tobbféle moddszer hasznalatos a biohasznosulés
elorejelzésére, igy vizsgalataink targyat képezte, hogy eldrejelzési potencidljukat tekintve
Osszehasonlitsuk a kis és nagy térfogati fluxus vizsgalatokat a kétfazisu kioldodassal végzett mérési
eredményekkel 5 aripiprazol tartalmi  forgalomba hozott generikus készitményeinek
bioekvivalencidjara vonatkozodan. Végiil a fluxus és kétfazisu kiolddédas vizsgalatok soran kapott
eredményeket Osszevetettiik az in vivo human adatokkal.

A mérési eredmények egyértelmiien ramutattak arra, hogy a kis és nagytérfogat fluxus
vizsgalatok megfelel6 bioekvivalencia eldrejelzést nylijtanak. A kétfazisu kioldodas vizsgalat a teljes
adagolasi forma vizsgalatakor nem bizonyult alkalmas modszernek a bioekvivalencia elérejelzésére,
viszont a tovabbiakban a csokkentett dozis alkalmazasa jelentdsen javitotta az elOrejelzést és igy kapott
mérési eredmények jo egyezést mutattak az in vivo adatokkal.

Osszességében elmondhat6, hogy mindhdrom médszer alkalmasnak bizonyult a készitmények
Osszehasonlitasara, bar a nagy térfogatl fluxus vizsgalati modszer volt az egyetlen, amely képes volt a

végsd adagolasi forma vizsgalatara, és megfeleld elorejelzést nyujtott a készitmények rangsorolasara.
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MELOXICAM SZEMCSEMEBETENEK VIZSGALATA TABLETTAKBAN GEPI
LATASI RENDSZERREL

Mészaros Lilla Alexandra?, Farkas Attila?, Nagy Zsombor Kristof®

@ Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3.

A gyogyszeriparban a figyelem kozéppontjaban allo folyamatos gyartasi rendszerek és a
feltdrekvo technologiak a modernizacio és az innovacio fo képviseldi. Ezen 1) iranyvonalakat a
gyogyszerhatdsagok is tamogatjak. Az altaluk publikalt ajanlasok €s keretrendszerek lehetové teszik a
gyartasi folyamat nyomon kdvetését, adatok gyijtését, a folyamatok megértését és szabalyozasat.
Gyogyszeripari alkalmazas szempontjabol a gépi latasban rejlé potenciadl még nem kertiilt kiaknazasra,
azonban varhatéan forradalmian 1) megoldasokat biztosithat a folyamatos technologidkkal
megvaldsitott gyartas, a folyamat kdzbeni analitikai vizsgalatok és a végsd termék tesztelése sordn. A
g¢épi latas folyamatfeliigyel6-, és analizald rendszerbe vald integralasa lehetOséget biztosithat a termékbe
tervezett mindség (QbD) és a valos ideju felszabaditas (RTRT) megvalositasara.

A tablettak eloallitasanak lépései befolyasolhatjak a hatdanyag szemcseméretét, ami hatassal lehet
a végso termék hatékonysagara. A QbD megkozelités szempontjabol ez a paraméter kritikus mindségi
jellemzoének tekinthetd, azonban intakt tablettak esetében torténd vizsgalatanak korében jelenleg is csak
néhany publikécio all rendelkezésre. A teriilet relevancidjat tekintve az eléadasom soran egy altalam
fejlesztett gépi latast alkalmazo rendszer keriil bemutatasra, melynek célja bevonat nélkiili, meloxicam
tartalmu tablettak esetében a hatdéanyag szemcseméret-eloszlasdnak becslése, valamint hatéanyag
szemcsemérete szerinti osztalyozasa. A tablettakrol UV és VIS megvilagitassal képeket készitettem. A
megfeleld képfeldolgozo algoritmusok fejlesztését kovetden az osztalyozasi feladatot mintazatfelismerd
neuralis halok felhasznalasaval hajtottam végre. A hatdanyag szemcseméret-eloszladsdnak becslésére
teriilet ekvivalens atmérdk meghatarozasan alapuld algoritmusokat készitettem.

A neuralis halok esetében a kereszt-entropia értékek, valamint a mért és a prediktalt
szemcseméret-eloszlasok statisztikai Gsszehasonlitasa alapjan az altalam fejlesztett rendszer sikeresen
alkalmazhaté meloxicam tartalmi tablettdk esetében a hatéanyag szemcseméret-eloszlasdnak

meghatarozasara, valamint tablettak esetében a hatéanyag szemcsemérete szerinti osztalyozasara.
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AZ ANTIMIKROBIALIS ANION,ALAPI'J IONOS FOL)(ADEKOK SZINTEZISE ES
HIDRATACIOS TULAJDONSAGAI

Nikolett Caké Bagany? Milan Vranes?, Jovana Panic¢?, SneZana Papovié?,

Teona Teodora Borovi¢?, Slobodan Gadzurié¢?
aUjvidéki Egyetem, Természettudomanyi-matematikai Kar, Trg Dositeja Obradovica 3., Ujvidék, Szerbia

Az elmult két évben a pandémia ramutatott arra, hogy hianyosak a fertétlenitési modszereink és
a legtdbbszor erre a célra hasznalt anyagoknak, mint az etanol és a natrium-hipoklorit szamtalan
hatrdnya van. Az etanol kdnnyen parolgé mar szobahdmérsékleten is, ezért a védelem a korokozokkal
szemben csak nagyon rovid ideig tart, mig a natrium-hipoklorit az UV sugarzas hatasara lebomlik és ez
a folyamat még karos is lehet az egészségilinkre. Ezek miatt nélkiilozhetetlen az olyan anyagok
eldallitasa, amik kikiiszobolhetik ezeket a hidnyossagokat, vagyis amiknek antimikrobialis hatasuk van,
de emellett stabilak és biztonsagos a hasznalatuk is. Ezekre a problémakra megoldast jelenthetnek az
ionos folyadékok (ILs), amik olyan szerves sok, melyeknek az olvadaspontja 100 °C alatt van, a
tobbségiik pedig folyékony mar szobahOmérsékleten is. Emellett szamos elényos tulajdonsaggal
rendelkeznek, amik koziil az egyik legjelentésebb, hogy a tulajdonsagaik alakithatoak, mégpedig a
megfeleld kation és anion kombinalasaval [1].

Mindezek miatt, a kutatomunka els6dleges célja az ionos folyadékok, az 1-butil-3-metil-
imidazolium-benzoat [BMIM][Ben] ¢és az 1-butil-3-metil-imidazélium-mandelat [BMIM][Man]
szintézise volt. Az eldallitas soran hasznalt benzoesav bizonyitottan antimikrobialis hatasu [2]. A
mandulasav szintén rendelkezik bakteriosztatikus hatassal [3], mig az 1-butil-3-metil-imidazo6lium-
klorid kitiing fizikai-kémiai tulajdonsagai az aromas gylriinek kdszonhetéek. A szintézis sikeressége
NMR spektroszkopia segitségével lett alatamasztva, majd a vizes oldatok siiriségének mérésével, a
hidratacios tulajdonsagok lettek vizsgalva, amik alapjan lathato, hogyan hat a viz szerkezetére a vizsgalt
ionos folyadékok jelenléte. A mérések eredményei alapjan lathat6, hogy mindkét ionos folyadék
esetében structure making tulajdonsagokrdl beszélhetiink, amit a Hepler koefficiens mellett a
latszolagos molaris térfogatra kapott eredmények is alatamasztanak. Ezeknek a tulajdonsagoknak a
meghatarozasa pedig azért nagyon fontos, mert ezek alapjan sokat kikdvetkeztethetiink abbol, hogy

milyen hatéssal lehet az ionos folyadék a mikroorganizmusokra.

[1] K. R. Seddon; Journal of Chemical Technology & Biotechnology, 1997 (68) 351-356.

[2] A. Del Olmo, J. Calzada, M. Nunez; Critical Reviews in Food Science and Nutrition, 2017 (57)
3084-3103.

[3] R. Choinska, K. Dabrowska, R. Swistocka, W. Lewandowski, A. H. Swiergiel; Mini-Reviews in
Medicinal Chemistry, 2021 (21) 2556-2562.
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Miiegyetem rakpart 3.
b Pion Inc., Billerica MA, USA

Az origindlis fejlesztésben 1év0 gydgyszerjeldlt molekuldk tobb, mint 70%-a rossz
vizoldhatosagu és jo permeabilitasu, ezért a gyogyszer-technologia kiemelked6en fontos kihivasai kozé
tartozik, ezen BCS II csoportba tartoz6 hatéanyagok kioldodasanak javitdsa és ezen keresztiil a
biohasznosulasuk novelése. A kioldodast segitd formulacios segédanyagok negativ €s pozitiv iranyba
egyarant képesek befolyasolni a bioldgiai membranokon keresztiil torténd transzport folyamatokat.
Ezért a hagyomdnyos kioldédas méréseken tilmutaté eredményeket érhetiink el a kioldodas és
felszivodas szimultan vizsgalatara alkalmas pFLUX késziilék segitségével.

A kioldodas-felszivodas vizsgalatok elvégzéséhez a rossz vizoldhatosagu, bazikus karakter(
karvedilolt valasztottuk modell hatoanyagként. A valasztott hatéanyag polimorf moddosulatainak a
termodinamikai és kinetikai oldhatésagdnak meghatarozasat is célul tiiztiik ki, ezaltal méréseink soran
figyelembe véve az oldhatosag €s a permeabilitas kozotti kdlcsonhatasokat. Az oldhatosag vizsgalatokat
a szabad hatoanyag ¢€s a formulacios segédanyagként alkalmazott hidroxipropil-béta-ciklodextrin (HP-
B-CD) jelenlétében is elvégeztiik.

A HP-B-CD szolubilizalé képességének jobb megértése céljabol vizsgaltuk a HP-B-CD
komplexképzését a hatdéanyaggal. A felvett fazis-oldhatdsag diagramok alapjan azt talaltuk, hogy a
vizsgalt koncentricio tartomdnyon a HP-B-CD 1:1 ardnyu komplexet képez a karvedilollal.
Meghataroztuk a komplex egyensulyi allandojat a szilard karvedilol felesleg mellett, valamint a

hatéanyag metanolos oldatanak adagolasa esetén is.

A kutatasban nyujtott tamogatast koszonjiik a Semmelweis Egyetem Gyégyszerészi Kémia Intézetének.
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NMR DINAMIKAI JELENSEGEK IONOS TENZIDEK VIZES OLDATABAN

Nyul Dévid?, Banyai Istvan®

aDebreceni Egyetem Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Az NMR, mint szerkezetvizsgalo és Osszetétel meghatarozo modszer széles korben hasznalatos.
Kevesebb emlités torténik arrol, hogy viszonylag hosszu relaxacios idék miatt molekularis mozgasok
megfigyelésére alkalmas. [1] Az NMR relaxacios modszerek értékes adatokkal szolgaltak a molekulak
rotacios mozgasarol és a kémiai egyenstlyok dinamikajarol. [2] A gradiens impulzusok kiadasara
alkalmas mérofejek piaci megjelenésével a molekuldk és részecskék transzlacios diffuzidja is konnyen
tanulmanyozhatova valt. [3] Ez a modszer nagy lendiiletet adott az NMR alkalmazéasanak mind a
diszperzios mind liofil kolloidok teriiletén.

Munkank soran néatrium-decil-szulfat tenzid nehézvizes oldataiban végeztiink *H és ?Na NMR
kisérleteket, és ebben a viszonylag egyszerli és jol ismert rendszerben szamos érdekes jelenségre
bukkantunk. 'H NMR diffiziometridval, a koncentraciot, a hdmérsékletet és az NMR paramétereket
valtoztatva a cmc-t és a micella diffiizio egyiitthatojat hataroztuk meg. 2Na NMR diffiziometria az
ellenion szerepérdl adott informaciot.[4] A legérdekesebb megfigyelésiink az volt, hogy a tenzidek
(monomer ¢s micellaris formajuk) atlagos latszolagos diffuzio egyiitthatgja né a diffuzié ido
novekedésével. Eddig ilyen kisérleti eredményt nem talaltunk az irodalomban. A jelenséget kisérletileg
részletesen megvizsgaltuk, majd modellszamitasokkal arra jutottunk, hogy a jelenség legvaldsziniibb

magyarazata egy cserefolyamat az oldatban levo és a micellaban talalhato tenzid kozott. [5]

[1] J. K. M. Sanders Modern NMR Spectroscopy: A Guide for Chemist, (2nd ed.) 1993, Oxford
University Press, New York

[2] I. Banyai New Journal of Chemistry, 2018 (42) 7569-7581

[3] C. S. Johnson Progress in NMR spectroscopy, 1999 (34) 203-256

[4] O. S6derman, P. Stilbs Progress in NMR spectroscopy, 1994 (26) 445-482
[5] C.S. Johnson Journal of Magnetic Resonance, 1992 (102) 214-218
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ELJARAS HANTZSCH ESZTER SZARMAZEKOK ELOALLITASARA

Demeter Adrienn Katalin?, Bogdan Déra®, Barcza Tibor®, Herke Klara®

a Semmelweis Egyetem, Budapest, UllGi it 26, 1085
b Semmelweis Egyetem, Szerves Vegytani Intézet, Budapest, Hogyes Endre u. 7.

Az 1,4-dihidropiridin (DHP) szarmazékok, mas néven Hantzsch észterek, enyhe redukaloészerek,
gyenge hidrid forrasként is alkalmazhatok. El6szor 1882-ban szintetizalt ilyen vegyiileteket Arthur
Hantzsch, un. hagyomanyos moédszerrel. Miutan 1975-ben bevezették dket klinikai hasznalatba, a DHP
szarmazékok kardiovaszkularis hatasukrol ismeretesek, foleg, mint kalcium csatorna-blokkolok.

F6 célunk az volt, hogy H. Singh és K. Singh [1] mddszerét tovabb fejlessziik. A munka els
szakaszaban két aramlasos kémiai modszert hasznaltunk, majd a masodik szakaszban az egyiket tovabbi
szarmazékokra kiterjesszilk. Az el6allitasi mddszer altalanossagban: (3Z)-4-aminopent-3-én-2-0n
(enaminokarbonil) szarmazékokat reagaltattunk 3-metil-1,3-oxazolidinnel, jégecetes katalizis mellett,
acetonitrilben oldva. Parhuzamosan vizsgaltuk a keletkezett DHP szarmazékok eldallithatosagat a
hagyomanyos és a mi modszeriinkkel. A hagyomanyos reakciok kivitelezésére egy-list modszert
hasznaltunk.

A munka soran el6szor a kiindulasi enaminokarbonil szarmazékok eldallitasat kellett elvégezni
¢€s optimalizalni. Gondot jelentett, hogy az irodalomban leirt reakcidokban altaldban ammonium-acetatot
hasznaltak, azonban egyes igy eldallitott vegylileteknél a nem megfeleld konverzid (90% alatti)
elvalasztasi és tisztitasi problémat jelentett. Ezért volt sziikséges a tovabbfejlesztés, amit ammonia
alkoholos oldataval sikeriilt elérni, igy a két modszert kombinalva sikeriilt az Gsszes tervezett
enaminokarbonilt szintetizalni. Ezutdn a masodik szakaszban, az igy kapott kiindulasi anyagokkal
elvégezve az elbirdnyozott reakcidkat az 1) eldallitdsi modszer alapjan, eld tudtunk allitani o6t
szarmazékot a hagyomanyos eljarassal és a mi j moddszeriinkkel is, melyeknek az irodalomban
ismeretes mar az eldallitasa, de nem a mi modszeriinkkel. Ezeken kiviil egy teljesen ismeretlen
molekulat is el6 tudtunk eléallitani a Hantzsch szintézissel.

Az altalunk hasznalt eljarassal tovabbi vegyiileteket allitottunk eld. Azokban az esetekben, ahol
a hagyomanyos eljaras kevésbé alkalmas oldhatésagi nehézségek miatt, a szintézis dramlésos kémiai

modszerekkel megvaldsithatdo megfeleld optimalizalas utan.

[1] Singh, H. and K. Singh, Tetrahedron, 1989. 45(12), 3967-3974.

Koszonetiinket nyilvanitjuk Gati Tamasnak a NMR mérésekért.
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1,4-SZUBSZTITUALT HANTZSCH-ESZTER (14-
DIHIDROPIRIDIN) SZARMAZEKOK OXIDACIOJA KULONBOZO
OXIDALOSZEREKKEL

Bancso Bettina?, Bogdan Déra®, Barcza Tibor®, Herke Klara®

aSemmelweis Egyetem Gyogyszerésztudomanyi Kar,
bSzerves Vegytani Intézet, 1092 Bp. Hégyes Endre u. 7.

Farmakologiai szempontbol a Hantzsch-észter szarmazékok, azaz az 1,4-dihidropiridin (DHP)
tipusi kalcium-csatorna blokkolok fontos szerepet jatszanak a sziv-és érrendszeri betegségek
kezelésében. Ezek a vegyliletek legtobb esetben a majban elsédleges oxidativ metabolizmuson
mennek at, mikdzben redoxi tulajdonsagaiknak koszonhetéen a megfeleld piridin szarmazékokka
alakulnak. Az oxidativ stressz (OS) ellen mar vizsgaltak éket, mivel a DHP —mint  potencidlis
antioxidans specifikus szerkezeti elem — bioprotektiv tulajdonsadgokkal bir.

A Hantzsch észterek oxidacios folyamatat bemutatd modellreakciot alapul véve célul tliztiik ki,
hogy megfelel6 moddszert talaljunk az altalunk kivalasztott anyagok eredményes oxidalasara. Els6
korben N-en szubsztitudlt DHP-k oxidalasara tettiink kisérletet kiilonbozé oxidaloszerek savas
kombinacidjat felhasznalva; majd attértiink a N-en nem szubsztitualt szarmazékok vizsgalatara is.

Eddigi munkank eredményeként sikeriilt alkalmas oxidaloszereket talalnunk a vizsgalt Hantzsch-
¢észter szarmazékok oxidalasara, amelyek segitségével eldallitottuk a megfeleld piridin és piridinium
sokat. E célbol végiil cérium-ammoénium-nitratot (CAN) [1], bor-trifluor-éteratot [2] és jodot
hasznaltunk. Az elsé két esetben ismert eljaras alapjan allitottuk el6 a vart és tervezett szarmazékokat.
A jod esetében az eldallitas modja sem volt ismert. A N-en nem szubsztitualt DHP szarmazékok
elballitasara egy, az irodalomban ismert modszert alkalmaztunk HIO3 reagenssel [3].

A sikeres eldallitdsok mellett megallapitottuk, hogy az analdg szarmazékok eltérd fizikai és
kémiai tulajdonsagokkal rendelkeznek, melyek alapjan a késébbi reakcidk soran kiilonbozo termékek

képzbdése varhato.

[1] J. R. Pfister, Synthesis, 1990. 1990(08): 689-690.
[2] L. D. Guanaes, L.D., et al., Tetrahedron Letters, 2015. 56(15) 2001-2004.
[3] L. Chai, et al., Tetrahedron Letters, 2006. 47(52) 9283-9285.

Koszonetiinket nyilvanitjuk Gati Tamasnak az NMR mérésekért.
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HANTZSCH PIRIDINIUM széRMAZEKOK REDUKCIOS VIZSGALATA
KULONBOZO REDUKALOSZEREKKEL

Bodonyi Simon Jézsef 2 Bogdan Dora®, Barcza Tibor?, Herke KlaraP

aSemmelweis Egyetem Gyogyszerésztudomanyi Kar, Budapest, UllGi it 26, 1085
bSemmelweis Egyetem Gydgyszerésztudomanyi Kar Szerves Vegytani Intézet, Budapest, Hogyes Endre u. 7, 1092

A Hantzsch-észterek, vagy masik neviikkon 1,4-dihidropiridin (DHP) szarmazékok, enyhe
redukaloszerek. Atmenetifém-mentes transzfer hidrogénezési reakciokban hasznaljak Oket, aktivalt
C=C, karbonil csoportok, és iminek telitésére, illetve epoxi vegyiiletek felnyitasara. Ezen vegyiiletek
felhasznalasuk soran oxidalodnak. Reduktiv regeneralasuk megoldasa attorést jelentene az ipari
szintézisekben.

Kutatdsaink soran célul tiiztikk ki, hogy a kutatocsoportunkban eléallitott oxidalt Hantzsch-
észter szarmazékokat a megfeleld 1,4-DHP szarmazékka redukaljuk vissza. A redukciokkal szembeni
elvarasunk az, hogy szelektiv legyen, és a lehetségesen kialakuld két izomer koziil csak 1,4-DHP
keletkezzen, mig 1,2-DHP izomer nem.

Az irodalomban ismert, hogy egyes NAD* szarmazékok, amelynek analogjai a Hantzsch
észterek, Na>S,0s-al, NaHCO3 jelenlétében, vizes kozegben a megfeleld6 NADH-va redukalhatoak. Ezt
a hasonlésagot terveztiik felhasznalni. Azonban a mi vegyiileteink olyan funkcids csoportokat
tartalmaznak, amelyek miatt az oldhatosaguk eltér a modelltdl. Vizben nem oldédnak sem a kiindulasi
(oxidalt), sem a termékként kapott (redukalt) szarmazékok, szerves oldoszer hozzaadasara sem. A
redukciot NaBH4 alkalmazasaval végeztiik, azonban az esetek dontd részében a nem vart 1,2-izomer
keletkezett. A kiindulasi piridinium sék ellenionja befolyasolja a keletkez6 izomer képzOdést.
Hidrogénezéshez harom heterogén katalizatort hasznaltunk: Raney Ni-t, Pd/C-t és PdCl>-ot. A Raney-
Ni és Pd/C esetén a redukcié 40 baron sem indult el. PdCI, esetén, ha a redukcid teljes mértéki is,
altalaban két terméket eredményez, vegyesen a két izomert. Két esetben keletkezett kizarolag 1,2-
izomer, amelyek nem ismertek az irodalomban. Ezekre a szdrmazékokra egy 0j kutatasi témat terveziink,
mivel ezek részt vehetnek a Diels-Alder cikloaddicids reakcioban ellentétben az 1,4-izomerekkel. A
BusSnH szerves 6n vegyiilet hidrogén atom forrasként szolgal. Erdekessége, hogy tBu-szarmazékunknal
1,4-izomert eredményezett a redukcio, mig hidrogénezéssel 1,2-izomert kaptunk. Tovabbi kisérleteket
terveziink, hogy ezt optimalizalni tudjuk.

Kovetkeztetések: Na»S;04, NaBH4 Raney-Ni és PdCl, segitségével nem kaptuk meg a vart

redukalt szarmazékokat. A BusSnH bar draga reagens, kémiai szempontbol igéretesnek tiinik.
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CINKONA-(TIO)NEGYZETAMIDOK ALKALMAZAS[} FEMMEL KOMBINALT
ORGANOKATALITIKUS REAKCIOKBAN

Kis David?, Dargé Gyula?, Richter Déra?, Németh Réka Helga?, Nagy Sandor?, Bagi Péter?,
Huszthy Péter?, Kupai Jozsef*

& Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar,
Szerves Kémia és Technologia Tanszék, Budapest, Szent Gellért tér 4, 1111

Napjainkban amennyiben az értékes, enantiomertiszta gyogyszeripari hatdanyag természetes
forrasbol nem all rendelkezésre, akkor az illetdé anyag el6allitasat aszimmetrikus szintézissel
valosithatjuk meg. Az enantioszelektiv reakciok megvaldsithatok aszimmetrikus katalizatorok
alkalmazasaval, amelyek segitségével csak a szamunkra kedvezd enantiomer keletkezik. Ezzel
elkeriilhet6vé valik a racém termék rezolvalasa, és csokkenthetd a reakcio kornyezeti faktora.

Kombindlva az organokatalizatorokat valamint az atmeneti fémeket, ezen katalizatorcsaladok
hasznos tulajdonsagai 6tvozhetdk, és olyan szelektiv kémiai atalakitasok is elérhetdk, melyek a fém- és
organokatalizatorok kombinacidja nélkiil nem lennének megvaldsithatok. [1-2] Kutatomunkam soran
célom volt aszimmetrikus hidrogénkotés donor négyzetamid, illetve tionégyzetamid
organokatalizatorok eléallitasa. A katalizatorok kiralis egységeként a kiralis készletbdl (*chiral pool’) a
széleskoriien alkalmazott cinkona alkaloidok csaladjat valasztottam. Az eldallitott cinkona-
négyzetamid, illetve -tionégyzetamid organokatalizatort transz-B-nitrosztirol és acetilaceton Michael-
addicios reakcidjaban alkalmaztam, amely reakcioban kivalo termelést (93%) és enantiomerfelesleget
(98% ee) értem el. Munkdm sordn tovabbi célom volt az irodalomban eddig még nem ismert cinkona-
tionégyzetamid organokatalizator in situ kombinalasa atmenetifémekkel (réz, nikkel), és alkalmazasa

Michael-addicioban.

[1] M. Ikeda, Y. Miyake, Y. Nishibayashi, Angewandte Chemie International Edition 2010 (49) 7289—
7293.

[2] T. P. Le, K. Higashita, S. Tanaka, M. Yoshimura, M. Kitamura, Organic Letters 2018 (20) 7149—
7153.

A szerz6k koszonik az Innoviciés és Technologiai Minisztérium Uj Nemzeti Kivilosag Programja (UNKP-
21-2-1-BME-209), a Nemzeti Kutatasi és Fejlesztési és Innovacios Hivatal (nyilvantartasi szimok OTKA -
FK138037 and K128473), és a Richter Gedeon Kivalésagi PhD Osztondij (Richter Gedeon Talentum
Alapitvany) anyagi tamogatasat.
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REKOMBINANS ENZIMEK SZELEKTiV ROGZITESI LEHETOSEGEINEK
VIZSGALATA

Alécs Balint?, Santa-Bell Evelind, Molnar Zséfia®®, Hornyanszky Gabor?, Poppe Lasz16%°

aBudapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szerves kémia és technoldgia tanszék, 1111 Budapest
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bEGtvos Lorand Kutatdsi Haldzat, Enzimoldgiai Intézet, Genom Metabolizmus Kutatécsoport, 1117 Budapest
Magyar tudosok korutja 2.
¢Babes-Bolyai Tudomdnyegyetem, Kémia és Vegyészmérndki Kar, 400028 Kolozsvar, Arany Janos utca 11.

Kutatasunk soran olyan bifunkcids enzimrogzitésre alkalmas hordozodkat allitottunk elé melyek
alkalmasak rekombinans hisztidinjeloléssel ellatott enzimek szelektiv kovalens rogzitésére a
fermentaciot és sejtfeltarast kovetden a fehérjekeverékbol. A modszer elénye, hogy eldzetes
kromatografias fehérjetisztitasi lépések nélkiil egy stabil, kovalensen rogzitett biokatalizatort kapunk.

A modszer ényege, hogy a hordozé feliiletét komplexképz6- €s epoxifunkcids csoportokat
tartalmazo vegyiiletekkel médositjuk, majd a komplexképzohoz atmenetifémek ionjait komplexaltatjuk.
A feliileti fémekkel a hisztidin jeldléssel ellatott rekombinans enzimek szelektiven komplexet képeznek,
majd ezt kdvetden kovalensen kapcsolddnak a hordozé epoxicsoportjain keresztiil.

Kutatasunk célja az volt, hogy a kutatdocsoportban eddig elért szelektiv enzimrdgzitéssel
kapcsolatos egyes eredményeket [1] kiterjessziik mas enzimekre, illetve hordozoéra.

Korabban a csoportban magneses nanorészecskékre sikeresen rogzitettek Petroselinum crispum
fenilalanin ammonia-liaz (PCPAL) enzimet ezzel a moédszerrel.

Kutatasunk soran a magneses nanorészecskék mellett egy porusos, kereskedelemben kaphatd
PMMA hordozéra vizsgaltuk a PcPAL enzim, Geobacillus stearothermophilus lipaz (GsLIP) és
Chromobacterium violaceum transzaminaz (CvTA) rogzitését kiilonbozé komplexképzb-epoxivegylilet
keverési arany mellett, valamint a legjobb aranyokat alkalmazva kiterjesztettiik a bisz- és triszepoxidok
korét tovabbi kilenc vegyiilettel.

A vizsgalataink soran azt kivantuk feltarni, hogy a legjobb biokatalitikus aktivitast biztositd
funkcioscsoport aranyok mennyiben fliggenek az enzim és mennyiben a hordozo tipusatol. Ezért is

valasztottunk két igen eltéré hordozot és kiillonbozé méretii és szerkezeti Gsszetettségli enzimeket.

[1] E. Santa-Bell, Z. Molnar, A. Varga, F Nagy, G. Hornyanszky, C Paizs, D. Balogh-Weiser, L. Poppe;
Molecules, 2019 24(20) 4146.
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MONENZIN A KOLCSONHATASA KETERTEKU FEMIONOKKAL
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A monenzin A egy természetes antibiotikum, amelyet a Streptomyces cinnamonensis
baktériumban fedeztek fel 1967-ben [1]. A molekula kvazi gyliriis szerkezetli a lancvégi hidroxil és
kabroxilcsoportok kozott kialakuld hidrogénhidnak koszonhetden. A belso iiregbe képesek egyszeresen
pozitiv tdltési kationok koordinalodni, ezen tulajdonsaga teszi alkalmassé a vegyiiletet, hogy kiilonb6z6
kationokat szallitson a sejtfalon at és ily modon kifejtse antibakteridlis hatasat. A monenzint
széleskoriien vizsgaltak, az elmult években, és szamos kristalyszerkezet sziiletett elsGsorban az
egyszeres pozitiv toltésli kationokkal alkotott komplexeirél, amelyek mind igen nagy hasonldsagot
mutatnak. A komplexek tanulmanyozhatdok Cirkularis Dikroizmus (CD) spektroszképiaval is ¢és
meglepd modon a hasonld szerkezet ellenére jelentés eltérések tapasztalhatok a CD spektrumokban [2].

Keétértékli kationokkal a CD mérések alapjan [M(Mon)2(H20):] és [M(Mon)(H20)]" komplexek
képzddése figyelhetd meg, amennyiben a monenzin A belsé iiregében vizmolekula talalhato [3].
Kutatasunk soran célunk, hogy minél tobb kétértékii atmenetifémionnal vizsgaljuk meg a monenzin
kolcsonhatasat. Megallapitottuk, hogy a Co(Il), Ni(I) és Cu(Il) komplexek mind UV, mind lathaté
tartomanyban rendelkeznek CD effektussal. A Co(Il) komplexek oldatkémiai sajatsagait is
meghataroztuk metanolos kozegben. Emellett vizsgaltuk a kiilonb6zé atmenetifémionok kozti
kompeticiot is elsésorban Co(Il) és Ni(Il) esetében. Arra is kivancsiak voltunk, hogy az egyértéki
fémionokkal alkotott monenzin komplexek kétértékli fémionok jelenlétében alkotnak-e

vegyeskomplexeket, vagy kompetici6 soran az egyik fémion kiszorul.

[1] A. Agtarap, J. W. Chamberlin, M. Pinkerton, L. K. Steinrauf, J. Am. Chem. Soc., 1967 5737-5739.
[2] A. Nedzhib, J. Kessler, P. Boui, B. Gyurcsik, I. Pantcheva, Chirality, 2016 420-428.
[3] I. Pantcheva, A. Nedzhib, L. Antonov, B. Gyurcsik, P. Dorkov, Inorg. Chimica Acta, 2020 1-8.

AZ I;VNQ\{ACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM ’I'JNKP-21—3 KOQSZAMﬁ uJ NEMZETI
KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACIOS
ALAPBOL FINANSZIiROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.
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Semmelweis u. 6, 6720 Szeged, Magyarorszag

A 8-hidroxi-kinolint (HQ) és szarmazékait széles kdrben vizsgaljak biologiai aktivitasuk miatt,
egyes szarmazékai antibakterialis, gombadlo és citotoxikus hatasuak [1]. A rakellenes HQ alapvazzal
rendelkez0 vegyiiletek esetén korabban k6zo6lték, hogy a 7-es pozicioban 1évé -CHa-N- egység fokozza
az aktivitdsukat multidrog rezisztens (MDR) rakos sejtvonalon [2]. A legtébb HQ szarmazék
bioaktivitasa a komplexképz6 képességeébol szarmazik.[1] A kutatécsoportunkban tobb citotoxikus HQ
szdrmazékot és azok félszendvics rodium és ruténium komplexeit is vizsgaltak mar oldategyensulyi
viselkedésiik szempontjabol.

Jelen munkdban a 8-hidroxi-kinolin-L-prolin hibridmolekula (HQNO2-Pro) és [Ru(n%-p-
cimol)(H20)3]* (RuCym) és [Rh(n®-CsMes)(H20)s]** (RhCp*) triakva kationokkal —képzett
komplexeinek el6allitasat és vizes oldatbeli viselkedésiiket mutatjuk be, tovabba biomolekulakkal
(human szérum albumin, ct-DNS) val6 kdlcsonhatasukat is vizsgaltuk. A ligandum és komplexeinek
citotoxikus hatasat kemoszenzitiv €&s MDR sejtvonalon teszteltiik. Méréseink alapjan fiziologias pH-n a
ligandum -1 toltési, ikerionos formaban van oldatban, ami kiemelked6 vizoldhatésagot biztosit.
Komplexei szintén hidrofil tulajdonsaguak, —ami fligg a kloridionok oldatbeli mennyiségétdl — tovabba
széles pH-tartomanyban stabilisak. Mindkét komplex hasonloan nagy affinitast mutat albumin felé,
emellett DNS-sel is képesek kolcsonhatast kialakitani. A ligandum és a RhCp* komplex mind a két
sejtvonalon mutatott citotoxicitdst és MDR szelektivitast, a RuCym komplex viszont inaktivnak

bizonyult.

[1] V. Oliveri, G. Vecchio, Eur. J. Med. Chem., 2016 (120) 252-274.

[2] A. Fiiredi, Sz. Toéth, K. Szebényi, V. F. S. Pape, D. Tiirk, N. Kucsma, L. Cervenak, J. Tovari, G.
Szakacs, Mol. Cancer Ther. 2017 (16) 45-56.
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cUniversity of Belgrade - Faculty of Chemistry, Studentski trg. 12-16, 11000 Belgrdd, Szerbia

A rak kemoterapias kezelésére allando igény van 1j, szelektivebb vegyiiletek kifejlesztésére.
Szamos fémion (pl. Ga(Ill), Au(I), Ru(II/Ill)) komplexe biztatd citotoxikus hatast mutat rakos
sejtvonalakon in vitro [1]. A fémorganikus vegyiiletek koziil a ciklopentadienil ligandumot félszendvics
elrendezésben tartalmazé RuCp-komplexek in vivo, azaz allatmodelleken is hatdsosnak bizonyultak [2].
A Re(l)-komplexek szintén rakellenes hatasu fémkomplexeket kapunk, emellett vannak antiviralis
tulajdonsagot mutatok is [3-4]. Bizonyos Re(V) komplexek képesek a DNS hasitasara [3], emellett
oxidacios reakciok katalizatorai is [5], mely reakcidkat katalizalhatja akar a szervezeten beliil.

Az emlitett Ru(I)Cp- és Re(V)-komplexek esetében egy kozos pont van: egy trifenil-foszfin
ligandum kot6dik mindkét fémion centrumhoz. A két vegyiiletcsoport oldatkémiai viselkedése kozott
nagy a kiilonbség, pl. a koordinalddott PPhs ligandum oxidaciora valo érzékenysége, ill. a komplexek
stabilitasa kiilonboz6 olddszerekben eltér. Ezeket a kiilonbségeket fogom ismertetni eléadasomban,
melyek a citotoxicitdsi értékekre is nagy hatassal lehetnek. Az oldatkémiai vizsgalatok mellett a

komplexek eldallitasa és szerkezete is bemutatasra kertil.

[1] E. J. Anthony, et al.; Chemical Sciences, 2020 (11) 12888-12917.

[2] L. Gano, etal.; Anti-Cancer Agents in Medicinal Chemistry, 2019 (10) 1262-1275.
[3] C. Konkankit, et al.; Dalton Transactions, 2018 (47) 9934-9974.

[4] J. Karges, et al.; Angewandte Chemie International Edition, 2021 (60) 10716-10723.
[5] A. M. Kirillov, et al.; Advanced Synthesis & Catalysis, 2005 (347) 1435-1446.

Az Innoviciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-21-4-SZTE-493 kédszami Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbol finanszirozott szakmai tamogatasaval
késziilt.
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KUTATOI KARRIEREPITES Es BIFUNKCI,(')S IMINOFOSZFORAN
SZUPERBAZIS KATALIZIS

Roézsar Daniel?, Darren J. Dixon2

30xfordi Egyetem, Kémia Tanszék, Chemistry Research Laboratory, 12 Mansfield Rd., OX1 3TA, Oxford, UK.

A doktori képzés a kémiai kutatoi palya egyik sarkalatos eleme, amely elkezdése szamos kérdés
elé allitja a végzds egyetemista hallgatokat, példaul: Hova és mikor érdemes jelentkezni? Mi alapjin
kéne donteni? Hany helyre érdemes jelentkezni? Mi lesz, ha nem vesznek fel? Mire kell szamitani egy
interjun? Manapsag a tudomanyos és hétkdznapi élet globalizaltsaga jelentdsen megkdnnyiti a kiilfoldi
PhD kurzusokra val6 jelentkezést, azonban a tapasztalatok szerint ezt a karrierutat szamos tévhit dvezi.

Az eldadéas célja a kiilfoldi doktori képzéssel és kutatomunkaval kapcsolatos kollektiv és
személyes tapasztalatok ismertetése, tovabba az Oxfordi Egyetemen beliil, a Dixon csoportban végzett
aszimmetrikus bifunkcios iminofoszforan szuperbazis katalizis bemutatasa és szemléltetése gyakorlati

példakon keresztiil [1-4].

[1] M. G. Nuifiez, A. J. M. Farley, D. J. Dixon; Journal of the American Chemical Society, 2013 (135)
16348-16351.

[2] M. Formica, D. Rozsar, G. Su, A. J. M. Farley, D. J. Dixon; Accounts of Chemical Research, 2020
(53) 2235-2247.

[3] G. Sy, C.J. Thomson, K. Yamazaki, D. Rozsar, K. E., Christensen, T. A. Hamlin, D. J. Dixon;
Chemical Science, 2021 (12) 6064-6072.

[4] D. Rozsar, M. Formica, K. Yamazaki, T. A. Hamlin, D. J. Dixon; ChemRxiv, 2021
https://doi.org/10.26434/chemrxiv.14355422.v1.

D. R. koszoni az EPSRC Centre for Doctoral Training in Synthesis for Biology and Medicine
(EP/L015838/1) programnak a posztgraduailis 6sztondij biztositasat, amelyet nagylelkiien finansziroz az
AstraZeneca, Diamond Light Source, Defence Science and Technology Laboratory, Evotec,
GlaxoSmithKline, Janssen, Novartis, Pfizer, Syngenta, Takeda, UCB és Vertex.
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POLI(ETILEN-TEREFTALAT) LEBONTASANAK OPTIMALIZALASA SZILARD
HORDOZOHOZ ROGZITETT ORGANOKATALIZATOROKKAL

Kiss Johanna?, Fehér Zsuzsanna?, Kisszékelyi Péter?, Nagy Sandor?, Karpati Levente®,
Huszthy Péter?, Kupai Jozsef*

aBudapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomdnyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Szent Gellért tér 4.
bDownstream Hungary, Polyolefin R&D, MOL Nyrt.

Napjainkban a muanyagok ujrahasznositasa rendkiviil fontos, mind a kdrnyezetszennyezés
csokkentése, mind pedig a meg nem Ujuld energiaforrasok megtakaritasa érdekében. A poli(etilén-
tereftalat) (PET) egy széleskorben, foként csomagolashoz felhasznalt, biologiailag nem lebomlo
polimer, igy nagymértékben hozzajarul a Féldiink szennyezéséhez.

Munkam soran hasznalt PET-palackokbol késziilt 6rlemény depolimerizacidjat glikolizissel
valositottuk meg, mely soran az etilénglikol nemcsak a reagens, de az oldoszer szerepét is betolti. A
reakci6 végterméke a PET egyik monomere, a bisz(2-hidroxietil)-tereftalat (BHET), amelybdl a polimer
ujboli eldallitasa is megvalosithatd. Katalizatorként harom kereskedelmi forgalomban kaphato,
szilikagélhez rogzitett organokatalizatort és egy altalunk eléallitott 1,5,7-triazabiciklo[4.4.0]dec-5-énnel
(TBD) moédositott szilikagélt alkalmaztunk. A szilikagél szilard hordozé elénye, hogy egy egyszerii
sziiréssel lehet6vé teszi a katalizator visszaforgatasat, ezzel fenntarthatéva téve a folyamatot. A
glikolizis koriilményeinek optimalizilasa érdekében, elBzetes paramétervizsgalat utan egy 24!
részfaktoros kisérleti tervet dolgoztunk ki, az irodalomban leggyakrabban vizsgalt négy faktor, azaz a
hémérséklet (170-190 °C), a katalizatormennyiség (5—20 mol%), az etilénglikol-felesleg (10-15 ekv.)
¢és areakcioidd (1-2 ora) felhasznalasaval. A kisérleti terv eredményeit a Statistica program segitségével
értékeltiik ki. Az optimalis reakcidkoriilményeket a BHET-termelésre felallitott, szignifikans hatasokat
tartalmazo redukalt modellbdl Box-Wilson-féle gradiens modszer segitségével hataroztuk meg. A
reakci6 optimalis koriilményei kozott kivald, 89%-0s nem-izolalt, illetve 85%-os preparativ BHET-
termelést tudtunk elérni. Emellett a legjobbnak bizonyuld, trialkil-aminnal modositott szilikagél (Si-

TEA) katalizatort sikeresen visszanyertiik, és 4 ciklusban visszaforgattuk.

A szerzék koszonik az OTKA (FK138037, K128473), a Bolyai Janos Kutatéi Osztondij, az Uj Nemzeti
Kivalosag Program UNKP-20-5-BME-322 (KJ), UNKP-21-3-1-BME-311 (FZs), és a Richter Gedeon
Talentum Alapitvany anyagi tAimogatasat.
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LIPOFIL CINKONA ORGANOKATALIZATOR SZINTEZISE, ALKALMAZASA ES
VISSZANYERESE

Molnar Balazs?, Darg6 Gyula?, Kisszékelyi Péter?, Fehér Zsuzsanna?, Huszthy Péter?,
Kupai Jézsef?

& Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Szent Gellért tér 4.

Napjaink vegyiparaban az organokatalizdtorok visszaforgatasa mind a fenntarthatésag mind a
gazdasagossag szempontjabol kiemelkedd jelentsséggel bir. Ennek megoldasiara szamos modszer
létezik, ezek egyike a reakcidelegy komponensei kozotti oldhatosagi kiilonbségek kihasznalasa. A
hatékony, mégis egyszerli visszaforgatds megvalositasa érdekében lipofil oldallanc épithet6 be az
organokatalizator molekulara [1]. Ezaltal annak polaritasa jelent6sen eltér6 lesz a reaktansokétol, és ezt
kihaszndlva a homogén katalitikus reakcio lejatszodasa utan, egy oldoszervaltast kovetden egy egyszeri
sziirési vagy centrifugalasi 1épéssel visszanyerhet6 a katalizator.

A kutatomunkank célja egy — korabban mar sikerrel alkalmazott [2] — cinkona-négyzetamid
tipusi organokatalizator visszaforgatasanak megvaldsitasa volt lipofil oldallanc bevitelével. Ehhez
elészor eldallitottunk egy harom oktadecilcsoportot tartalmazé karbonsavszarmazékot, amelyet aztan
egy savamidképzési reakcioval rogzitettiink a cinkona-négyzetamid katalizatorhoz egy el6zlleg
beépitett aminoetil linkeren keresztiil. Az igy nyert lipofil organokatalizator hatékonynak bizonyult
Michael-addicios probareakciokban, kiting termelést és enantioszelektivitast értiink el vele. Olddészer
screeninget is végeztiink annak érdekében, hogy megallapitsuk, a katalizator mely olyan apolaris
oldoszerekben alkalmazhaté hatékonyan, melyek a z6ld kémia kovetelményeinek is megfelelnek. A

katalizator visszanyerése a reakcidelegybol annak lipofil karakterét kiakndzva valdsithatd meg.

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

[2] S. Nagy, Z. Fehér, G. Dargo6, J. Barabas, Z. Garadi, B. Matravolgyi, P. Kisszékelyi, G. Dargo, P.
Huszthy, T. Holtzl, G. T. Balogh, J. Kupai, Materials, 2019 (12) 3034-3048.

A szerzék koszonik az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium Uj Nemzeti Kivalosag Programja (UNKP-
21-1-1-BME-172), a Nemzeti Kutatasi és Fejlesztési és Innovacios Hivatal (nyilvantartasi szaimok OTKA -
FK138037 and K128473), és a Richter Gedeon Kivilésiagi PhD Osztondij (Richter Gedeon Talentum
Alapitvany) anyagi tamogatasat.
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FUNKCIONALIZALT, GYURUS ALKILAMINO-KARBENEK SZINTEZISE ES
RUTENIUMKOMPLEXEINEK FELHASZNALASA OLEFINEK METATEZISEBEN

Nagyvhazi Marton?, Turczel Giabor?, Balla Arona, Szalas Gabor?, Téth Imre®, Gal Tamas Gyula©,
Bombicz Petrac, Paul T. Anastas?, Tuba Rébert?

3ELKH Természettudomanyi Kutatokdzpont, Anyag- és Kornyezetkemiai Intézet, Zoldkémia Kutatocsoport,
1117 Budaest, Magyar tudosok korutja 2.
bPannon Egyetem, Kémia Intézet, 8200 Veszprém, Egyetem utca 10.
CELKH Természettudomanyi Kutatokézpont, Kemiai Krisztallografiai Kutatocsoport, 1117 Budapest,
Magyar tudosok korutja 2.
dCenter for Green Chemistry and Engineering, CT-06511 New Haven, Prospect Street 370,
Amerikai Egyesiilt Allamok

A katalitikus céli ligandumfejlesztés az utdobbi harom évtizedben a karbének felé fordult, mert
szamos eljarashoz 1ényegesen kedvezdbb elektronikus sajatsagokkal rendelkeznek, mint az aminok vagy
a foszfinok [1-2]. Ez a fejleszt6 munka a Grubbs-tipust, Ru-alapu olefin metatézis katalizatorok
fejlesztésében mutatkozott meg: az els6 generacids fajta még foszfint [3], az Gjabbak mar karbént
tartalmaznak, és nagyobb aktivitast mutatnak [4].

Kutatdcsoportunk karbénligandumok fejlesztésével foglalkozik. Megvaldsitottuk a karbének egy
Uj tipusanak, a gytrls alkilamino-karbéneknek (CAAC) [5] szintézisét oly mdodon, hogy azok tercier-
aminocsoport, illetve kvaterner-ammoéniumcsoport funkciot tartalmazzanak. Ezzel a modositassal
lehetdség nyilik a karbénligandum elektronikus sajatsagainak és a keletkezd komplex polaritdsanak
szabalyozasara. A ligandummal el6allitottuk a Grubbs és a Hoveyda-Grubbs-tipusi komplexekkel
analog szerkezetli Ru-vegylileteket, szerkezetilket NMR- és XRD-vizsgalatokkal elemeztiik. Az Uj
komplexek katalitikus aktivitasat olefinek metatézisreakcidiban vizsgaltuk. A Kkatalizis polaros, akar

protikus oldoszerben is miikodoképesnek bizonyult — mar 0,05 mol% katalizatortoltet mellett is [6].

[1] D. Munz; Organometallics, 2018 (37) 275-289.

[2] J. P. Moerdyk, C. W. Bielawski; Contemporary Carbene; Stable Carbenes
Chemistry, 2013, 40-74

[3] P. Schwab, M. B. France, J. W. Ziller, R. H. Grubbs; Angewandte, 1995 (34) 2039-2045.
[4] M. Scholl, T. M. Trnka, J. P. Morgan, R. H. Grubbs; Tetrahedron Letters, 1999 (40) 2247-2250
[5] M. Soleilhavoup, G. Bertrand; Accounts of Chemical Research, 2015 (48) 256-266.

[6] M. Nagyhazi, G. Turczel, A. Balla, G. Szalas, 1. Téth, Gy. T. G4l, P. Bombicz, P. T. Anastas, R.
Tuba; ChemCatChem, 2020 (12) 1953-1957.
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FEMION-KELATOR FLUORESZCENS SZENZORMOLEKULAK SZINTEZISE

Pantl Orsolya?, Csomos Attila*?, Kovacs Ervin® ¢, Mucsi Zoltan®', Rézsa Balazs?f,
Katona Gergely, Cseri Levente?

aFemtonics Kft., Kémia Osztaly, 1094 Bp, Tiizolto u. 58.
bEGtvos Lordand Tudomdnyegyetem Hevesy Gyorgy Kémia Doktori Iskola, 1117 Bp, Pdzmdny Péter stny. 1/4
¢Természettudomanyi Kutatokozpont, Polimer Kémiai Kutatocsoport, 1117 Bp, Magyar tudosok korutja 2
dPdazmany Péter Katolikus Egyetem, Informdcios Technoldgiai és Bionikai Kar,
Két-Foton Méréstechnologiai Kutatocsoport, 1083 Bp, Prdter u. 50/A.
¢Kiserleti Orvostudomanyi Kutatdintézet, Ideghdlozatok és Dendritikus Integrdcio 3D Funkciondlis Képalkotdsa
Laboratorium, 1083 Bp, Szigony utca 43.
fMiskolci Egyetem, Miiszaki Anyagtudomdnyi Kar, Kémia Tanszék, 3315 Miskolc Egyetem ut 1. A

A kiilonb6z6 fémionok in vitro és in vivo kimutatdsa igen fontos, mert ezek az ¢l6
szervezetekben gyakran esszencialis szerepet toltenek be, példaul a Ca?" - és Zn?" -ion [1]. A fémionok
fluoreszcencias nyomon kovetésének elve azon alapszik, hogy a szenzormolekulak énmagukban nem
mutatnak jelentOs fluoreszcenciat, azonban fémionok jelenlétében olyan szerkezeti, konforméacids vagy
elektronikus valtozasok mennek végbe a molekuldban, amelyek komoly fluoreszcenciajel erdsodést
eredményeznek. Szenzormolekulank tervezésénél a z6ld fluoreszcens protein (GFP, green fluorescent
protein) kormoforjanak szerkezetébdl a p-HOBDI-bol ((5-(4-hidroxi-benzilidén)-2,3-dimetil-3,5-
dihidro-4H-imidazol-4-on) indultunk ki. A GFP kromofér a fehérje kornyezet nélkiil alacsony
fluoreszcens intenzitassal rendelkezik, ezt azonban kiilonb6z6 szubsztituensekkel jol lehet novelni [2].
modositottak. Kutatocsoportunkban kordbban a 2-es helyzet szubsztitualasat vizsgaltak. Az ott talalhato
metil csoport anilinnel helyettesitve a fluoreszcens maximum intenzitasat és hullamhosszat noveli [3].

Munkam soran fémionok kimutatasara alkalmas vegyiiletek szintetizalasara tettem kisérletet az
tiohidantoin volt, melyet metilezés utan a megfelel6 aminnal reagaltattam egy one-pot reakcidban a 2-
es pozicid szubsztitualasa érdekében. Ezutan pedig egy Knoevenagel-kondenzacioval vittem be 5-0s
pozicioba kiilonb6z6 benzilidén csoportokat, ezzel eléallitva a fémion szenzort. Az igy kapott
kilonb6z6 GFP kromofor szarmazékokkal a kés6ébbiekben fémionok kimutatasat, kvantifikalasat, és

bioldgiai rendszerekben torténd nyomon kovetését tervezziik megvalositani.

[1] K. P. Carter, A. M. Young, A. E. Palmer; Chemical reviews, 2014, (114) 4564-4601.

[2] C. L. Walker, K. A. Lukyanov, I. V. Yampolsky, A. S. Mishin, A. S. Bommarius, A. M. Duraj-
Thatte, B. Azizi, L, M. Tolbert, K. M. Solnstev; Current opinion in chemical biology, 2015, (27)64—74.
[3] A. Jancso, E. Kovacs, L. Cseri, B. J. Rozsa, G. Galbéacs, 1. G. Csizmadia, Z. Mucsi; Spectrochimica
Acta Part A: Molecular and Biomolecular Spectroscopy, 2019, (218) 161-170.
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AZ UHLE-KETON, EGY ERGOT ALKALOID LEHETSEGES, UJ SZINTEZISE

Szabo David?®, Bogdan Déra®, Barcza Tibor?, Herke Klara®

aEotvas Lorand Tudomanyegyetem Természettudomanyi Kar,
Kémia Intézet, Budapest, Pazmany Péter sétany 1/a, 1117
bSemmelweis Egyetem Gyogyszerésztudomdnyi Kar,
Szerves Vegytani Intézet, Budapest, Hogyes Endre u. 7, 1092

Az Uhle-keton egy triciklusos, indolvazat tartalmazo vegyiilet, melyet az ipar elGszeretettel
hasznal intermedierként ergoline-vazat tartalmazo — tobbek kozott ergometrin, lizergsav — célvegyiiletek
szintézisénél. Az irodalomban talalhat6 szintézisutak [1,2] ko6zos jellemzdje, hogy mar az elsd lépések
kozott az altaluk preferalt indol-, indolin-szarmazékokat hasznaljak; ismert tény, hogy a legtdbb indol-
szarmazék érzékeny savakra és/vagy oxigénre 3-as szénatomjanak reaktivitdsa miatt, mely reaktivitast
— elektrofil tdmadast feltételezve — 10'3-szorosra becsiilik az aromdas rendszerek reaktivitisaval
Osszevetve. Jelen munkdnkban az Uhle-keton eldallitasara tesziink javaslatot olyan szintézisutat
alkalmazva, mely nagy részében mell6zi a mar emlitett szarmazékok felhasznalasat, az indol-képz6
reakciot csak a szintézisut masodik részében hajtja végre a molekulan. Munkankat két részre bontjuk,
az elsé részben egy biciklusos hidrazon-szarmazék elGallitasarara Gsszpontositunk. Szintézisiink a
kereskedelemben kaphato 4-klorbutirofenon nitralasaval indul, melyet a kapott termék védelme kovet.
A harmadik 1épésben a klort katalitikus mennyiségii kalium-jodid jelenlétében Finkelstein-reakcioval
jodra cseréljik, majd az igy kapott haloketon-szarmazékot alkilezziik dietil-malonattal. Redukalast
kovetbéen gyliriit zarunk, megkapva igy elsé résziink célvegyiiletét. Munkank masodik fazisaban az
elézetesen eldallitott arilhidrazont tovabbi 6 Iépéssel tervezziik Uhle-ketonna alakitani. A munka soran
vizsgaljuk, hogy elhagyhato-e a ketalos-védelem, tovabba tervezziik a redukcids 1€pés végrehajtasat
tobbféle redukaldszer segitségével. Az ily moddon eldallitott vegyiiletek mind ismeretlenek az

irodalomban, igy érdeklddésre adhatnak okot nem csak az altalunk tervezett szintézisutak kapcsan.

[1] 1. Moldvai, E. Temesvari-Major, M. Incze, E. Szentirmay, E. Gacs-Baitz, Cs. Szantay, The Journal
of Organic Chemistry, 2004 69 (18), 5993-6000

[2] E. C. Kornfeld, E. J. Fornefeld, G. Bruce Kling, M. J. Mann, D. E. Morrison, R. G. Jones, R. B.
Woodward, Journal of the American Chemical Society, 1956 78 (13), 3087-3114

Koszonetiinket nyilvanitjuk Gati Tamasnak a NMR-mérésekért.
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ELEMI KEN ALKALMAZASA MULTIKOMPONENSU REAKCIOKBAN

Szabé Renata*°, Németh Andras Gyorgy?®, Keserti Gyogy Miklos®P,
Abranyi-Balogh Péter?

aTermeszettudomanyi Kutatokézpont, Gyogyszerkémiai Kutatocsoport, 1117 Budapest Magyar Tudosok krt. 2.
bBudapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar,
1111 Budapest Miiegyetem rakpart 3.

Napjainkban kiemelten fontos szerepe van a kdrnyezetbarat és fenntarthatd szerves szintetikus
mobdszerek fejlesztésének. Ennek egyik eszkoze a multikomponensii reakciok alkalmazasa, melyekkel
Osszetett szerkezetek allithatok elé akar egy preparativ 1épésben, ezaltal alkalmasak lehetnek
atomhatékonyabb és biztonsagosabb alternativat nyujtani, mint a korabban kidolgozott szintetikus
eljarasok [1,2]. A természetben nagy mennyiségben eldforduld, nem toxikus és konnyen kezelhetd elemi
kén szerves szintézisekben valo felhasznalasa pedig segit kivaltani veszélyes, mérgezd reagenseket,
illetve fokozni a reakciok atomhatékonysagat [3].

Munkam sordn kidolgoztam egy 1j pszeudo-multikomponensi reakciot akrilamid-
szarmazékokbol és elemi kénbdl kiindulva poliszulfan intermediereken keresztiil alifas tiolok
szintézisére. A reakcid optimalizalasa soran megallapitottam, hogy a poliszulfanok eldallitasanak
kritikus paramétere a bazis mindsége, amely a reakcid szelektivitasat alapvetden befolyasolja. A
multikomponensti  eljardst tobbféle, széles szerkezeti diverzitdsi akrilamid-szarmazékra is
kiterjesztettem és a nagyfokl funkcios csoport tolerancianak koszonhetéen jo hozammal allitottam el6
az alifas tiolokat. A tiolok szintézisét tovabbi szubsztitucios, addicios és oxidacios egy-iist reakciokkal
kapcsoltam 6ssze. Az irodalomban még nem ismert vegyiiletek szerkezetét 'H NMR és *C NMR
segitségével jellemeztem. A kutatocsoport tervei kozott szerepel az 4j eljarassal egy forgalomban 1évo
gyogyszerhatoanyag, a kaptopril eldallitasa is.

Emellett tovabbfejlesztettem egy irodalomban ismert, fahéjaldehidbdl és elemi kénbdl kiindulo
tiofén-szarmazék elodallitasara szolgald eljarast, és az irodalomban leirt termelést jelentdsen

megnoveltem.

[1] T. B. Nguyen, L. Ermolenko, A. Al-Mourabit, Org. Lett., 2012 (14) 4274-4277.
[2] A. Domling, W. Wang, K. Wang, Chem. Rev., 2012 (112) 3083-3135.
[3] T. B. Nguyen, Adv. Synth. Catal., 2020 (362) 3448-3484.

A kutatomunka az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-21-2-11-BME-276 kédszami Uj
Nemzeti Kivalosag Programjanak timogatasaval valosult meg.
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STABILIZATION AND FLOCCULATION IN THE COLLOIDAL SYSTEM
CONTAINING ALGINIC ACID AND KAOLINITE

Ewelina Godek?, Elzbieta Grzadka?

aDepartment of Radiochemistry and Environmental Chemistry, Faculty of Chemistry,
Maria Curie-Skfodowska University, Pl. M. Sklodowskiej-Curie 3, 20-031 Lublin

Alginic acid (AA) is a negatively charged biopolysaccharide, a copolymer of mannuronic acid
and guluronic acid linked by a B-1,4 glycosidic bond. This compound is obtained mainly from marine
algae, most often brown algae. It is also produced by some species of bacteria: Azotobacter vinelandii
and Pseudomonas fluorescens [1]. Together with its salts (alginates) are used in food industry mainly as
a thickener and emulsifier. Alginic acid be found under the number E400. Moreover, alginic acid due to
its gelling properties, is used in food products (jams, jellies) and cosmetics (shampoos, toothpaste, soaps)
[2].

Kaolinite (KT) is a natural clay mineral from the group of silicates. KT is a component of kaolin
(soft plastic rock, one of the most important raw materials of noble ceramics) [3]. It is widely used as
the basic raw material of the fine ceramics industry (porcelain, porcelain, faience) for the production of
rubber, paper, paints and cosmetics. In the pharmaceutical industry it is used as an adsorbent [4].

Colloidal systems containing dispersed clay minerals could find many potential industrial
applications, but unfortunately are not long-term stable. A solution to this problem may be to add
substances of high molecular weight to the system. However, it should be remembered that polymers
can stabilize and flocculate the system [5]. Literature data do not contain properties information of
mixtures betwean alginic acid and kaolinite, which is why it is a topic worth paying attention to. Other
one is high application potential of such research.

In the experimental part, the influence of AA on the stabilizing and flocculating properties of
aqueous KT suspensions was investigated. The research used the UV-VIS spectrophotometric method.
The stability mechanism was determined on the basis of adsorption studies.

[1] X. Guo, Y. Wang, Y. Qin, P. Shen, Q. Peng, International Journal of Biological Macromolecules,
2020 162 618-628.

[2] Y. Qin, J. Jiang, L. Zhao, J. Zhang, F. Wang, Applications of alginate as a functional food ingredient,
Academic Press, 2018 Cambridge.

[3] H. Zadvernyuk, V. Kadoshnikov, S. Shekhunova, S. Remez, Applied Clay Science 2021 213 106236.
[4] K.G. Bhattacharya, S.S. Gupta, Advances in Colloid and Interface Science 2008 140(2) 114-131.

[5] T. Sato, R. Ruch, Stabilization of colloidal dispersion by polymer adsorption. Marcel Dekker Inc,
1980 New York.
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THE SYNTHESIS OF CALCIUM PHOSPHATE BASED MATERIALS FOR
ENVIRONMENTAL AND BIOMEDICAL PURPOSES USING EGGSHELLS

Marta Kalbarczyk?, Aleksandra Szczes?

2 Department of Interfacial Phenomena, Institute of Chemical Sciences, Faculty of Chemistry,
Maria Curie-Sktodowska University in Lublin, Sq. M. Curie-Skiodowska 3, 20-031 Lublin, Poland

Due to the growing demand for biocompatible, bioavailable and bioresorbable materials, new and
effective methods for the synthesis of calcium phosphate bioceramics have been developed [1]. A major
component of human hard tissue, hydroxyapatite (HA), is cosidered as a material of a grate potential
medical, environmental and agricultural purposes [2]. The natural material being the product of the
biomineralization process possesses characteristic properties and composition. It was also widely proved
that the biphasic calcium phosphate materials (BCP) composed of both calcium phosphates forms: HA
and B-TCP, combines the beneficial properties of both forms [3].

The use of common biowaste- eggshells as a calcium donor during hydrothermal synthesis
procedure is beneficial due to the economical and environmental aspects [1,4]. The reduction of energy
input is also a crucial factor determining the application of the procedure on a commercial scale.

In the presented research, the environmentally friendly procedure with the use of raw, uncalcined
eggshells as the calcium ions precursor was analysed. The material was obtained at various initial pH
values and analyzed by means of the SEM, XRD and FTIR techniques. The microwave irradiation
during the synthesis was also employed and the changes in the composition and morphology of the
obtained materials were underlined.

The materials were also examined in the terms of biomedical applictions as a enrichable additive to
mouth daily care products supporting the biomineralization process. In this purpose the calcium ions
release profiles were determined in the ultrapure water as well as in the Artificial Human Saliva solution.
Then, the copper ions adsorption process on the chosen product was studied through fitting obtained

data to the most common adsorption models including Langmuir and Freundlich concepts.

[1] A. Szczes, L. Hotysz, E. Chibowski, Advances in Colloid and Interface Science, 2017 (249) 321—
330.

[2] M. Akram, R. Ahmed, I. Shakir, W.A.W. Ibrahim, R. Hussain, Journal of Materials Science, 2014
(49) 1461-1475.

[3] K. Deng, H Chen, W Dou, Q Cai, X Wang, D. Wang, Materials Technology, 2021 (0) 1-8.
[4] N. Eliaz, N. Metoki, Materials,2017 (10) 334.
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INVESTIGATION OF A LED-UV/CIO2 SYSTEM APPLIED TO THE
DEGRADATION OF PHENOL IN WATER

Daniele Scheres Firak? Tiinde Alapi®

a University of Szeged, Department of Inorganic and Analytical Chemistry, H-6720 Szeged, Dom tér 7

Chlorination is used in water treatment plants (WTP) in different treatment stages, as in the
oxidation of organic matter and disinfection. The first source of chlorine used in these processes were
free available chlorine (FAC) species, which are formed by the solubilization of Cl, in water [1]. The
greatest problem of FAC is the formation of chlorinated compounds. To reduce the formation of these
by-products, less reactive chlorine sources have been used, such as chlorine dioxide (ClO,). The
reactivity of ClO2is modified with exposure to UV radiation in processes known as UV/CIO3, in which
ClO; is irradiated with UV radiation and originates reactive species [2]. The main purpose of this work
is to investigate the decomposition of CIO, in a LED-UV reactor and apply this process in the
degradation of phenol. Initially, the decomposition of ClIO, was investigated at different photon fluxes
(9.12x10, 1.26x105, and 1.85x107® einstein L s%), pH (3, 5.5, and 8), and ClO; concentration (8, 14,
and 20 mg L), and it was shown to vary greatly in the investigated conditions: the most common
observed profile was an exponential decay, but an induction period was observed at pH 3. Using an
oxidant/phenol ratio of 20, the removal of total phenolic compounds exceeded 80 % at all investigated
conditions, and the organic carbon removal increased with the pH, reaching 43% after 60 minutes at pH
8. An increase in the percentage of remaining adsorbable chlorinated compounds suggested that
chlorinated by-products are resistant to the degradation. FAC species were observed during the reactions
and can account for the formation of the halogenated by-products. The LED - UV/CIO; process was
advantageous for the removal of phenol if compared to the direct oxidation with CIO,, but this process

still needs to be improved to reduce the final concentration of chlorinated by-products.

[1] B.& Veatch, Corporation, White’s Handbook of Chlorination and Alternative Disinfectants, John
Wiley & Sons, Hoboken, New Jersey, 2010.

[2] F. Tian, W. Ye, et al. Chemical Engineering Journal, 2020 (398) (2020) 125570.

This work was supported by the Janos Bolyai Research Scholarship of the Hungarian
Academy of Sciences, and the New National Excellence Program of the Ministry for
Innovation and Technology (UNKP-21-5-SZTE-594), and sponsored by the
National Research, Development and Innovation Office-NKFI Fund OTKA, project number
FK132742. The authors are grateful to Tempus Public Foundation for the Stipendium
Hungaricum scholarship program.
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BIOCOMPATIBLE AND BIODEGRADABLE ALIPHATIC POLYESTER FOR
DRUG DELIVERY APPLICATION
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Wroctaw University of Science and Technology, Wybrzeze Wyspianskiego 27, 50-370 Wroctaw, Poland
4 Department of Medical Physics and Informatics, Faculty of Medicine & Faculty of Science and Informatics,
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Due to their preferred biodegradability and biocompatibility features, aliphatic polyesters are one
of the most important groups of biodegradable synthetic polymers in research related to biomedical
applications such as drug delivery systems (DDS) and artificial implants in tissue engineering [1,2].
Using biocompatible and biodegradable polymers as a drug delivery system (DDS) has numerous
advantages to protect the drug from in vitro and in vivo degradation, enhance therapeutic efficacy, adjust
the releasing process, prolong drug activity, and reduce side effects and frequency of administration [3].
The study aims to prepare poly(ethylene succinate) (PES) nanoparticles as a promising DDS to reduce
the adverse side effect of calcium channel blocker Nimodipine (NIMQ) as antispasmodic and enhance
the bioavailability of this poorly water-soluble drug, PES with different molecular weights was
synthesized by direct condensation polymerization between succinic acid and ethylene glycol. Based on
XRD measurements, encapsulation of NIMO within PES reduces the crystallinity of the drug and also
enhances the stability of the encapsulated form in an aqueous media, resulting in increased
bioavailability of poor water-soluble NIMO. Eventually, drug release can be controlled by changing the

molecular weights of PES as demonstrated by in vitro drug release experiments.

[1] D. Bikiaris, V. Karavelidis, E. Karavas; Curr. Drug Deliv., 2009 (6) 425-436.
[2] I. Manavitehrani, A. Fathi, H. Badr, S. Daly, A. N. Shirazi, F. Dehghani; Polymers, 2016 (8) 20-52.
[3] P. Couvreur, C. Vauthier; Pharm. Res. 2006 (23) 1417-1450.

This research was financially supported by the Hungarian Scientific Research Fund (OTKA) K134334 as
well as the National Research, Development and Innovation Office (GINOP-2.3.2-15-2016-00013). Also, it
was supported by the UNKP-20-5, and UNKP-21-4-SZTE-510, New National Excellence Program of the
Ministry for Innovation and Technology from the source of the National Research, Development and
Innovation Fund and by the Janos Bolyai Research Scholarship of the Hungarian Academy of Sciences.
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IONIC STRENGTH DEPENDENT INTERMOLECULAR STRUCTURE
ALTERATION OF AHPAM POLYMER USED IN ENHANCED OIL RECOVERY

Zsofia Arok?, Szilard Saringer?, Adam Juhasz?, Coline BretzP, Sandor Puskast, Marta Domok®,
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Partially hydrolysed polyacrylamide (HPAM) polymers are widely applied to recover residual oil
from reservoirs during polymer flooding processes in enhanced oil recovery (EOR). Although this
technique showed good efficiency in oil fields of mild environmental conditions, harsh circumstances,
such as elevated temperature and high salinity, may adversely affect the performance of the polymers
[1]. In the present research, physico-chemical features of Flopaam 3630, a HPAM polymer frequently
used in EOR, were investigated with various techniques at different temperatures and salt
concentrations. Dependence of the hydrodynamic radii and dynamic viscosities on the ionic strength
shed light on the fact that the polymer adopted an extended conformation at high salt levels, in line with
findings recently reported in the literature [2]. The possible intermolecular interactions between the
polymer chains were explored by rheology in both rotational and oscillatory modes under different
experimental conditions. It was shown that the rheological properties of the polymer solutions change
significantly at 1 g/L salinity. Accordingly, the observed pseudoplastic behaviour indicated remarkable
intermolecular interactions below this threshold value, while tendencies in the parameters of the flow
curves as well as in the storage and loss modulus clearly confirmed the breakup of such a coherent (gel-
like) structure above 1 g/L salt concentration. Therefore, the solution behaviour of Flopaam 3630 could
be described by considering the presence of individual macromolecule chains without formation of
hydrogel structure at elevated salt levels. These results were further underpinned in modulated 3D cross-
correlation light scattering and electrokinetic measurements performed at different salt levels. The above
findings provide valuable information for the applicability of the Flopaam 3630 polymer during EOR

processes in oil reservoirs of various salinity.

[1] K. Liang, P. Han, Q. Chen, Xin Su, Y. Feng, ACS Omega, 2019 (4) 10620-10628.
[2] A. M. Smith, A. A. Lee, S. Perkin; Journal of Physical Chemistry Letters, 2016 (12) 2157-2163.
[3] F. Swiecinski, P. Reed, W. Andrews. SPE Improved Oil Recovery Conference, 2016 SPE-179558

This work was financially supported by the GINOP-2.3.4-15-2020-00006 project.
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Natural enzymes are important catalysts under specific conditions; however, their production and
purification are expensive and time-consuming process [1]. Besides, they suffer from inherent
instability, and therefore they operate under mild conditions - for example appropriate pH, temperature
and pressure are required [2]. Deviation from the optimal conditions can cause denaturation in protein
structures, and because of the damage, the catalytic activity ceases [3]. For these reasons artificial
enzymes have been developed — they also have similar catalytic activity as the proper natural enzyme.

During our project we worked ont the preparation of an antioxidant hybrid material by controlled
heteroaggregation of manganese oxide nanoparticles (MnNPs) and sulfate functionalized polystyrene
latex (SL) beads. The negatively charged MnO2, NPs were prepared by controlled precipitation and we
studied their colloidal stability at different pH values and ionic strengths. Thereafter we functionalized
the nanoparticles with poly(diallyldimethylammonium chloride) (PDADMAC) polyelectrolyte. The
mixing of the MnNPs with PDADMAC induced charge reversal allowing decoration of oppositely
charged SL surfaces.

The PDADMAC-functionalized MnO; NPs (PMn) were aggregated to the surface of SL particles.
During the process the increasing amount of the MnNP-PDADMAC led to negative, neutral and
positively charged MnNP-PDADMAC-SL composite. At charge neutralization, we observed unstable
dispersions, while in the positive and the negative regions stable composites were observed, which
showed significant CAT and SOD activities.

The main result of our work was the development of a complex composite with a high colloidal
and structural stability, which had remarkable antioxidant activity even after heat treatment in contrast

to natural enzymes.

[1] Y.H. Lin, J.S. Ren, X.G. Qu; Catalytically active nanomaterials; Accounts of Chemical Research
2014 47(4) 1097-1105.

[2] X. Ma, A.C. Hortelao, T. Patino, S. Sanchez; ACS Nano 2016 10(10) 9111-9122.

[3] P. Rouster, M. Pavlovic, S. Saringer, I. Szilagyi; The Journal of Physical. Chemistry. C 2018 122(21)
11455-11463.

The project was supported by the Lendiilet program of the HALS/ELNR.
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lonic liquids (ILs), room temperature molten salts, can be considered as electrolytes for next
generation of lithium-ion batteries (LIBs), because of their negligible flammability, thermal stability,
good electrical conductivity and wide electrochemical stability window [1,2]. In this work the 0.5 M
solution of LiTFSI salt in ionic liquid 1,3-diethylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imide,
(C.C2imTFSI), was tested as electrolyte for LIBs by using robust anatase TiO, nanotube arrays (NTAS)
electrode and in parallel the same electrolyte with functionalized additive 1-methyl-3-
sulfonatebutylimidazole. That additive is sulfonate-containing zwitterion, which prevents
decomposition of electrolyte. Through that, the additive addition is contributing to that the voltage
decreases less with the number of cycles. The galvanostatic (GS) testing was performed at room
temperature, at current rate 3C. Capacity of TiO, NTAs is due to both bulk and surface storage of Li*-
ion, and significantly increases with addition of sulfonate-containing zwitterion (additive). GS
experiments demonstrated excellent capacity retention with improved Coulombic efficiency during final
cycling at current rate ~3C. The formation of film on electrode surface and its increase after GS cycling

at elevated temperatures was confirmed by electrochemical impedance spectroscopy.

[1] M. Vranes, N. Cyvjeti¢anin, S. Papovié¢, B. Sarac, 1. Prislan, P. Megusar, M. Bester-Rogac, S.
Gadzuri¢, Journal of Molecular Liquids, 2017 (243) 52—60.

[2] S. Papovié, N. Cvjeti¢anin, S. Gadzuri¢, M. BeSter-Rogaé, M. Vranes, Physical Chemistry Chemical
Physics, 2017 (19) 28139-28152.

The authors acknowledge financial support of the Ministry of Education, Science and Technological
Development of the Republic of Serbia (Grant No. 451-03-9/2021-14/200125)
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The nuclear factor | (NFI) family of site-specific DNA binding proteins plays a role in both
transcription and adenovirus (Ad) DNA replication. The studied NFI [1] consists of N-terminal DNA
binding domain (NFI-BD), and a transcription activation part at the C-terminus. NFI-BD can be a
metallonuclease candidate for gene therapy. Based on this purpose, this work covers the study on the
purification, DNA and metal ion binding to get more information about its and properties.

The purification of this protein is a challenging task. High quantity of solubilized fraction,
elution from the resin, sensitivity to room temperature, and tag cleavage are the most difficult steps in
the NFI-BD expression and purification processes. In our strategy the expression conditions of GST-
tagged NFI-BD (1-240 amino acids) is optimized using Rosetta E.coli strain, low concentration of
inducer and long incubation time at low temperature in comparison with strain BL21 (DE) that produced
high overexpressed insoluble target protein. To purify this fusion protein we explore the strong binding
to the glutathione resin, which is reflected by the high concentration of glutathione solution needed to
elute the target protein.

By gel electrophoresis mobility assay we showed that the GST-tagged NFI-BD specifically
binds to its recognition site (located at the 5° end of the AdS genome). The solution structure of NFI-
BD was studied by circular dichroism spectroscopy showing a good agreement with the predicted
secondary structure. The effect of metal ion coordination is of peculiar interest, since the protein has
several heavy metal binding cysteine and histidine amino acids. We studied the effect of metal ions on
the secondary structure and DNA binding. The results suggest that metal ions may play role in both

DNA binding and potential cleavage of specific DNA sequence.

[1] K. Nagata, R.A. Guggenheimer, J. Hurwitz; PNAS (USA), 1983 (80) 6177-6181.

Financial support from the Hungarian National Research, Development and Innovation Office (GINOP-
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Az ipari forradalom bekoszontésével vilagszerte nagy mértékben megnétt az energiatermelés,
igy rohamosan ndvekszik az atmoszféra CO koncentracidja. Az antropogén CO»-kibocsatassal
foglalkozni kell. A légkdri szén-dioxid koncentracid tovabbi ndvekedésének megakadalyozésa
érdekében csokkenthetd a kibocsatasa vagy értékes anyagokka alakithatd. A szén-dioxid hasznos
termékekké (alkoholok, szénhidrogének stb..) valo atalakitasanak egyik igéretes és elterjedt modszere a
folyamatos aramlast heterogén katalizissel végzett hidrogénezés. Szinte nincs is olyan ipari folyamat,
amiben ne kapna jelentds szerepet a katalizis. Ezért a katalizatorok folyamatos fejlesztése egy
elengedhetetlen 1épés a technologiak fejlddésének érdekében. A nanorészecskék, nanoklaszterek
gyakran elére nem megjosolhatd tulajdonsagokkal rendelkeznek, szerepiik a katalizisben jelentos.
Munkam soran sikeresen eléallitottunk Pt, Rh, Rh szub-nanométeres (<2nm) részecskéket, illetve ezeket
mezoporusos CeOp-ra és nagy fajlagos feliiletii szilika hordozora (MCF-17) vittiikk fel 1%-ban. Az
eléallitott kataliozatorokat kiillonb6zo szerkezetvizsgalati modszerekkel vizsgaltuk (BET, XRD, XPS,
HRTEM), majd katalitikus aktivitdsdit nagy nyomasu CO. hidrogénezési rekcioban teszteltiik,
alacsonyabb homérséklet tartomanyban (220-340 °C).
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A félvezetok (példaul szervetlen atmenetifém oxidok) alkalmazasa szennyvizek fotokatalitikus
tisztitasdban nagy érdeklddésre tart szdmot, néhany megoldatlan hidnyossdguk ellenére is. Ezzel
szemben a nagy fajlagos feliiletii és atjarhatésagu szerves félvezetd polimerek, mint példaul a 2-
hidroxietil-metakrilat alapti, PolyHIPE (High Internal Phase Emulsion) szerkezetek, igéretes
fotokatalizatorok lehetnek kiilonboz6 szerves szennyezok lebontasara szennyviztisztitasi eljarasokban.
Ezen til, e polimerek kivalo hordozok lehetnek szerves/szervetlen kompozit fotokatalizatorok
eléallitasahoz, nagy fajlagos feliiletiik, kémiai inertségiik, j6 mechanikai stabilitdsuk és adszorpcios
tulajdonsagai miatt.

Az atomi réteglevalasztas (ALD) egy modern vékonyréteg/nanorészecske eldallitasi eljaras,
amely gbzfazisu prekurzorok feliileten lejatszodo reakciojan alapul. Ezzel a modszerrel akar nagy
feliileti anyagok is egyenletesen bevonhatok és az eldallitott réteg vastagsaga, illetve a nanorészecskék
mérete finomhangolhaté az ALD ciklusok szdmanak valtoztatasaval. A nagy feliiletli és atjarhatosagu
szerves félvezetd polimerek és az atomi réteglevalasztasos modszerrel eldallitott félvezetd tulajdonsaga
atmenetifém-oxidok kombinalasaval reményeink szerint javithatok az egyes komponensek
fotokatalitikus tulajdonsagai.

A kutatasunk soran célul tiiztik ki, hogy nemzetkozi egylittmiikdodés keretében atomi
réteglevalasztasos modszerrel allitsunk el6 polimer/ZnO és polimer/TiO2 kompozit fotokatalizatorokat.
Ehhez megallapitjuk a szdmunkra idedlis kompozitok eldallitasahoz sziikséges paramétereket (ALD
ciklusok szama, ciklusid6). Az igy eléallitott katalizatorokat, karakterizalast kovetben (pasztazod
elektronmikroszkép [SEM], energiadiszperziv rontgenspektroszképia [EDS], termogravimetrias
analizis [TGA] ) vizsgalatoknak vetettiik ala. A jov6ben kiilonb6z6 szerves szennyezok, mint példaul

biszfenol A, fotooxidacids reakcidjaban fogjuk tesztelni.
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Viztisztitas szempontjabol egyre tobb problémat okoznak napjainkban a bioldgiai hatassal bird
viszont biologiailag nehezen lebomlo vegyiiletek. Ezek koziil kiemelt jelentdséggel birnak a gyogyszer
hatéanyagok, melyek kornyezetbe keriilése szamos Okologiai és népegészségiigyi problémat okoz.
Ennek kovetkeztében a biologiai vizkezelés mellett kiegészité vizkezelésként célszerii kiilonb6zo
kiegészité eljarasokat alkalmazni, melyek kozil a gyokgeneralason alapuld eljarasok csoportjat
nevezziik nagyhatékonysagu oxidacios eljardsoknak. Munkank soran két vegytilet, az antibiotikumokkal
egylitt hasznalt, azok hatasat fokozo trimetoprim (TRIM) és a daganatos terapiakban régota gyakran és
nagy mennyiségben alkalmazott 5-fluorouracil (5-FU) atalakulasat vizsgaltuk kiilonbozo
nagyhatékonysagu oxidacios eljarasokkal, melyek az UV (254 nm), UV/VUV (254 és 185 nm egyilittes
alkalmazasa) 6zonos kezelés és O3/UV (254 nm) kombinacid voltak.

A TRIM és 5-FU 254 nm-re vonatkozd molaris abszorbanciai kozt nincs jelent6s eltérés (TRIM:
€285nm= 4477,5 Mt cm™?, 5-FU: £265nm=5296,6 M cm™), ennek ellenére a TRIM UV fotolizis soran
rendkiviil lassan, mig az 5-FU igen gyorsan alakul at. A kis intenzitdsu 185 nm-es fotonok jelenléte
kozel husszorosara novelte az atalakulas sebességét TRIM esetén és duplajara 5-FU esetén, ami a viz
VUV fotolizise soran képz6dd gyokok hozzajarulasaval értelmezhetd. A kis intenzitasit VUV fotonok
jelentésége kiilondsen nagy az UV fotolizis soran felhalmozodd koztitermékek elbontasa és a
mineralizacié szempontjabol. Az 6zonos kezelés mindkét hatdanyag esetén rendkiviil hatékony volt
azok atalakulasa szempontjabol, azonban hatékony mineralizaciot csak UV fénnyel valé kombinacio
soran értiink el. A tovabbiakban az egyes modszereket Osszehasonlitottuk azok fajlagos
energiafelhasznalasa, a kezelt oldatok toxicitasanak valtozasa és a matrix hatas szempontjabdl is, amikor

biologiailag kezelt szennyvizet hasznaltunk matrixként.

A munka az Innoviciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-21-5-SZTE-594 kédszami Uj Nemzeti
Kivalésag Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapboél finanszirozott szakmai
tamogatasaval késziilt. Alapi Tiinde Koszoni a Bolyai Janos Kutat6i Osztondij és az NKFITH FK132742
szamu OTKA palyazat tAimogatasat.
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KIiSERLETI PARAMET];REK HAT{&SA A,SZE”N-DIO,XI,D ELEKTROLIZALO
CELLAK HOSSZUTAVU MUKODESERE

Samu Angelika Angelika?, Kecsenovity Egon?, Endrédi Balazs?, Janaky Csaba®”

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kemiai és Anyagtudomanyi Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla ter 1.
bThalesNano Energy Zrt., 1031 Budapest, Zahony utca 7.

Korunk aktualis, kihivast jelentd feladata az iiveghazhatasti gazok (pl. COz, CHi, H20)
megoldasként, amely révén nagy hatékonysaggal alakithatdo at a CO; az ipar szamara hasznos
alapanyagokka. A CO; elektrokémiai redukcidja egy igéretes modszer a pontforrasok (pl. cementgyar,
erdmil) kibocsatasanak csokkentésére. A sziikséges energiat megujulé energiaforrasokbol (pl. Nap, szél)
biztosithatjuk, ami idszakosan a tarsadalmi igényekhez képest feleslegben all rendelkezésre. Ezaltal
egy fenntarthatd és kornyezettudatos technologia alakithato ki.

Jelenleg olyan elektrolizalo cellak fejlesztésével foglalkozunk, amelyek segitségével a CO»
gazfazisu elektrokémiai redukcioja valosithatdé meg. Célunk a kisérleti koriilmények optimalizalasa a
hosszutava (>100 ora) stabil miikodés érdekében [1]. Ennek elérésének érdekében vizsgéljuk a gaz
aramlasi sebességének, a cellahdmérsékletnek, a cellaba aramlo elektrolit oldat 6sszetételének, illetve a
cellaban alkalmazott anioncserélé membran vastagsaganak a hatasat [2].

A kisérleteinknél egy kételektrodos, Osszepréselt cellat alkalmazunk, ahol nincs az elektrod-
membran-elektréd rétegek kozott folyadékréteg. A cellaban kereskedelmi forgalomban elérhetd
katalizatorokat, szénpapirokat és membranokat hasznalunk. A celldk elektrokémiai viselkedésének
felderitését elektrokémiai modszerek segitségével (linearis voltammetria, kronoamperometria,
impedancia spektroszkopia) végezziik. A hosszutavi, allando fesziiltségen vagy aramerdsségen torténd

elektrolizisek soran keletkez6 termékeket (CO, Hy) gazkromatografia segitségével analizaljuk.

[1] B. Endrédi, A. Samu, E. Kecsenovity, T. Halmagyi, D. Sebok, C. Janaky, Nature Energy, 2021 (6)
439-448

[2] B. Endrédi, E. Kecsenovity, A. Samu, T. Halmagyi, S. Rojas-Carbonell, L. Wang, Y. Yan,
C. Janaky, Energy and Environmental Science, 2020 (13) 4098-4105

AZ INNOVACI('),S F;S ’TECHNOL(')GIAI,MINISZTERIUM UNKP-21-3-SZTE-407 K(')DSZA,MI'J (JJ
NEMZETI KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES
INNOVACIOS ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.
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NI-LEL ADALEKOLT, KULONBOZO SZERKEZETU Ce-OXID
KATALIZATOROK MUKODESENEK VIZSGALATA CO2 REDUKCIOS
REAKCIOBAN

Szamosvolgyi Akes?, Thangavel Rajukmar?, Sapi Andras®?, Szenti Imre?, Abel Marietta?,
Juan Fernando Gémez Pérez? Baan Kornélia?, Fogarassy Zsolt®, Dodony Erzsébet®,
Kiss Janos®¢, Kukovecz Akos? Kénya Zoltan®¢

aSzegedi Tudomdnyegyetem Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.
bSzegedi Tudomdnyegyetem, Kornyezettudomanyi és Miiszaki Intézet, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.
CMTA Energiatudomanyi Kutatokézpont, Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Intézet,

1121, Budapest, Konkoly-Thege Mikios it 29.
4Szegedi Tudomanyegyetem MTA-SZTE Reakciokinetikai és Feliiletkémiai Kutatécsoport,

6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.

Ni-lel feljavitott CeO- alapu katalizatorokat vizsgaltunk, hogy Két anyagot allitottunk el6 és
vizsgaltunk. Szolvotermalis moddszerrel eldallitott CeO» katalizator hordozokra impregnaltunk NiO
nanorészecskéket (10mol% NiO/CeQy), illetve szolvotermalis modszerrel allitottunk el6 olyan Ce-
oxidot, amelynek a kristalyracsaba Ni ionok épililnek be a Ce ionokat helyettesitve (Ceo.gNig102).
Mindkét anyagban, a fém atomok névleges atomi eloszlasa Ce:Ni 9:1. A ~10nm-es szemcsékbol allo
mintakat az anyagtudomanyokban elterjedt vizsgalati modszerekkel (TEM, XRD, BET, H,-TPR,
Raman-spektroszkopia) karakterizaltuk. A CO» redukcioban katalitikus aktivitasukat folyamatos aramu,
gazfazisii reaktorban teszteltilk. A reakcio lezajlasat egy FID és TCD detektorral felszerelt
gazkromatograf segitségével kovettiik. A kevert oxid rendszer konverzioja 79% volt, magas (97%-0S)
metan szelektivitassal. Ezzel ellentétben a szilard oldat rendszer szinte kizarélag CO-t termel. A reakcio
soran keletkezé termékek kialakulasat és a koztitermékek szerepét in situ DRIFTS modszerrel
vizsgaltuk. Ex situ XPS mérésekkel kovettiik a Ce®* és Ce** aranyanak véltozasat a reakci6 soran, igy
jellemezve az anyagok redoxi kapacitasat. Emellett HRTEM ¢és HAADF felvételek késziiltek az
elokezelés €s a reakcid utani allapotokrdl. EDS segitségével vizualizaltuk a Ni eloszlasat a mintakban.
A kevert oxid mintaban a Ni és par nanométeres zarvanyok formajaban van jelen. Ezzel ellentétben, ha
a Ni atomok beépiilnek a CeO kristalyracsba, eloszlasuk homogén — ebben az esetben a Ni
redukalhatosaga a folyamat soran korlatozott. Ezzel magyarazhaté ennek a katalizatornak az

alacsonyabb aktivitasa és CO képzddés felé iranyulo szelektivitasa.

Ez a projekt Innovacios és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-5-SZTE-663 kédszami Uj Nemzeti
Kivalosag Programjanak a Nemzeti, Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbdl finanszirozott szakmai
tamogatasaval jott létre.
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KARBOPIRONIN ALAPVAZZAL RENDELKEZO FLUORESZCENS FESTEKEK
ELOALLITASA

I's

Agoston Henrietta?, Mernyak Erzsébet?

aSzegedi Tudomanyegyetem, Szerves Kemiai Tanszék, Dom tér 8, 6720 Szeged

A modern biologiai és orvosi diagnosztikai eljarasokban a fluoreszcens technikék egyre inkabb
felvaltjak a hagyomanyos, radioaktiv nyomjelzésen alapulé modszereket. Az utobbi néhany évben
ugrasszerien megndvekedett az igény Uj generacios, széleskorien alkalmazhatod fluoroforokra, és
jelolési technikak kidolgozasara. Kutatdomunkankkal mi is ezt a teriiletet kivanjuk erGsiteni. Az
érdeklodés foként a vords tartomanyban abszorbeald és emittalo fluoroforok felé iranyul, amelyek jeles
képviseldiként tartjadk szamon a karbopironin vazas fluoreszcens festékeket [1]. Jelen el6adas témaja
olyan karbopironin vazas fluroférok szintézise, amelyek széleskoriien alkalmazhatok kiilonféle
biomolekulak jelolésére. A festékek eldallitasat két épitdelem Osszekapcsolasaval hajtottuk végre. Az
egyik alegységen, Suzuki-kapcsolassal kialakitottunk egy izopropenil-csoportot, amely késobb, a
Friedel-Crafts reakcioban alkilez6 szerként szerepelt. Ahhoz, hogy az alegységek ciklokondenzacioval
Osszekapcsolhatok legyenek, a masik épitéelemen egy primer alkoholos hidroxilcsoportot képeztiink. A
festékmolekula gytriirendszerének Iétrehozasat kovetden, oxidacids reakciot hajtottunk végre,
amelynek eredményeként konjugalt kettds kotésti rendszert tartalmazoé alapvazhoz jutottunk [2]. Egyik
épitéelemre olyan funkcids csoportot is épitettiink, amely lehetové teszi a festék biomolekulakhoz valo

konjugélasat, tobbféle, kémiailag és metabolitikusan stabil kapcsoldelem kialakitdsan keresztiil.

[1] L. Mockl, W. E. Moerner, Journal of American Chemical Society, 2020 (42), 17828-17844.
[2] L. Wei, Z. Chen, L. Shi, etal., Nature, 2017 (7651), 465-470.

74



DIKETONATO-SZILOL KOMPLEXEK ELOALLITASA ES ANALITIKAI
VIZSGALATA

Szathmari Balazs?, Kelemen Zsolt?, Holczbauer Tamas®, Kovacs Ilona?

@Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kéemia Tanszéek,
1111 Budapest, Szent Gellért tér 4. Ch. épiilet
bTermészettudomanyi Kutatokozpont, Szerves Kémia Intézet és Kémiai Krisztallografiai Laboratdrium,
1117 Budapest, Magyar tudosok korutja 2. épiilet

A szilicium hajlamos négyesnél magasabb, 6tds [1], hatos [1], illetve akar hetes [2] koordinacidji
vegyiiletek kialakitasara, amelyek érdekes szerkezeti tulajdonsagokat mutatnak. A szilicium
koordinécios kémiaban elterjedten hasznalt ligandumok a kétfogt 1,3-diketonok, vagy masnéven B3-
diketonato ligandumok. Az irodalomban megtalalhatdak egy, kettd, illetve harom B-diketonato
ligandumot tartalmazo sziliciumkomplexek is [3]. Korabban a BME Szervetlen és Analitikai Kémia
Tanszéken mar szamos, a gyiriben szubsztitualt szilaciklapentadiént (szilolt) allitottak eld, és
vizsgaltak ezen vegyliletek tulajdonsagait. Munkdm soran a szilicium koordinacios lehetdségeit
vizsgaltam szilolok B diketonato ligandumokkal alkotott vegyiileteiben. Ehhez monoklér-, illetve diklor-
szilol és acetil-aceton, illetve dibenzoil-metan reakcidjaval 0j, korabban még nem ismert vegyiileteket
allitottam el8. Az eléallitott vegyiiletek szerkezetét *H-, *C-, 2°Si-, kiilonboz6 korrelacios és alacsony
hémérsékletli NMR spektroszkdpiai mérésekkel, IR spektroszkopiaval és egykristaly rontgendiffrakcios
mérésekkel karakterizaltuk.

A gyakorlati munkat kvantumkémiai szamitdsokkal egészitettik ki, amelyek segitségével
feltérképeztiik a reakciok lehetséges mechanizmusat, illetve megvizsgaltuk, hogy a szilolgytird, illetve
diketonato ligandum kiilonb6z06 szubsztituensei milyen hatassal vannak a komplexképzési reakciokra.

A halogénezett szilolok hidrolizisre hajlamosak, ezért minden reakcid esetén standard

Schlenk-technikat alkalmaztam, szaritott nitrogén, illetve argon atmoszféraban dolgoztam.

[1] Konyv szerkesztdje: F. L. Boschke, A fejezet szerz6i: S. N. Tandura, M. G. Voronkov, N. V.
Alekseev; Topics in Current Chemistry - Structural Chemistry of Boron and Silicon; Molecular and
Electronic Structure of Penta- and Hexacoordinate Silicon Compounds, 1986 99-189.

[2] H. Kameo, T. Kawamoto, S. Sakaki, D. Bourissou, H. Nakazawa, Organometallics, 2014, (33) 6557—
6567.

[3] G. Gonzalez-Garcia, E. Alvarez, J. A. Gutiérrez, Polyhedron, 2012 (41) 127-133.
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CHAN-LAM KAPCSOLASOK 13a-OSZTRON SORBAN

Traj Péter?, Abdolkhaliq Hazhmat Ali ®, Kovics Edua?, Zupkoé Istvan®, Mernyak Erzsébet?

aSzegedi Tudomanyegyetem Természettudomanyi és Informatikai Kar Szerves Kémiai Tanszék,
H-6720 Szeged, Dom tér 8.
bSzegedi Tudomdanyegyetem Gyégyszerésztudomanyi Kar Gyogyszerhatdstani és Biofarmdciai Intézet,
H-6720 Szeged, Eotvés utca 6.

Napjainkban a szerves- ¢és gyogyszerkémia kiemelt kutatdsi teriilete a szelektiv hatasu
tumorellenes szerek kifejlesztése. Kutatocsoportunkban a természetes Osztron 13-epimerén, a 13a-
osztron fenolos A-gyiiriijén olyan modositasokat végeztek, amelyek soran hormonalisan inaktiv,
potencialisan rakellenes szereket allitottak eld.

Munkank célja a 13a-0sztron A-gytiriijén, a 3-as hidroxilcsoporton térténd Chan-Lam kapcsolas
volt [1], amely soran a kiindulasi szteroidot aril-boronsavakkal reagaltatva diaril-éterek nyerhetdk.

Els6ként az irodalomban ismert reakciokoriilményeket probaltuk szteroidok atalakitdsaira
alkalmazni [2,3]. A hozamok javitasa érdekében optimalasi reakciokat végeztiink. Réz(I) —és réz(Il)-
alapt katalizatorokat is alkalmaztunk, vizsgaltuk a reakciok oldoszerfiiggését, valamint szervetlen és
szerves bazisokkal is kiprobaltuk a kapcsolasokat.

Az optimalis reakciokoriilményt kiaknazva, 11 tagl, vegyes, esetenként heterociklusos éterekbol
allo vegylilet konyvtarat hoztunk 1étre. Az Gjonnan eléallitott szarmazékok antiproliferativ hatasanak
vizsgalatat human adherens ndgyogyaszati  sejtvonalakon  végeztik in  vitro, MTT
modszerrel. Eredményeink szerint a kinolin-3-boronsavbol eldallitott szarmazék kiemelkedd
tumorellenes hatast mutat méhnyak- és petefészek tumorsejtvonalon, igy indokoltnak latjuk a tovabbi,

hatasmechanizmusra vonatkozo vizsgalatokat.

[1] J.-Q. Chen, J.-H. Li, Z.-B. Dong; Advanced Synthesis & Catalysis, 2020 (362) 3311-3331.

[2] M. A. Kroc, A. Patil, A. Carlos, J. Ballantine, S. Aguilar, D. L. Mo, H. Y. Wang, D. S. Mueller, D.
J. Wink, L. L. Anderson; Tetrahedron, 2017, (73), 4125-4137.

[3] J. K. Cermék, V. Cirkva; Tetrahedron Letters, 2014 (55) 4185-4188.

A munka a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal TKP2020-NKFIH-1279-2/2020 sz. és SNN
124329 sz. projektjének timogatasaval valésult meg.
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OPTIKAILAG AKTIV H-lj‘OSZl:’INATOK EL(’?ALLiTAsANAK ES
FELHASZNALASANAK VIZSGALATA

Varga Bence?, Buna Levente?, Peté Hajnalka? Bagi Péter?

aBudapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3.

A H-foszfinatok és a szekunder foszfin-oxidok kiemelt jelentéséggel birnak a foszforvegyiiletek
korében, ugyanis stabil foszfor-sztereogén centrumot tartalmazé intermediereknek tekinthetdk, amelyek
sztereospecifikusan tovabbalakithatok Pudovik-, Michaelis-Becker, Arthertod-Todd- vagy Hirao-
reakciokban [1]. Azonban az irodalomban eddig kevés sztereoszelektiv szintézist vagy rezolvalast
publikaltak P(O)H funkciods csoportot tartalmazé vegyiiletekre [1]. Ezen vegyiiletek méasik jelentoségét
az adja, hogy P-kiralis savakkd alakithatok, amelyek NMR-shift reagensként vagy
organokatalizatorként is alkalmazhatok [2].

Korabbi munkank folytatasaképp [3], célul tiiztiik ki, hogy az els6 preparativ rezolvalasi eljarast
kidolgozzuk P-sztereogén centrumot tartalmazé H-foszfinatokra. El6szor egy modellvegyiilet
[Ph(AdO)P(O)H] esetén optimaltuk a rezolvalasi koriilményeket. Ezt kdvetden az eljarast sikeresen
terjesztettiik ki a vegyiiletcsalad tobb tagjara is, és vizsgaltuk, hogy az alkoxi vagy szubsztitualt aril
csoportok hogyan befolyasoljak az enantiomerelvalasztast. gy szamos szarmazék esetén kaptunk
enantiomertiszta termékeket. A  kialakult diasztereomerkomplexek szerkezetét egykristaly
rontgendiffrakciés mérésekkel vizsgaltuk, és azonositottuk az enantiomerfelismerésért felelds
kolecsonhatasokat. Vizsgaltuk a komplex elbontasi lehetségeit, majd az eljaras méretndvelhetoségét is.
Ezt kovetdéen az optikailag aktiv adamantil-fenil-H-foszfinatbdl elballitottunk szekunder és tercier
foszfin-oxidokat, tiofoszfonatot és foszfonamidot sztereoszelektiv reakciokban. Végiil az igy eldallitott

P-kiralis tiofoszfonatot sikeresen felhasznaltuk, mint kiralis NMR szolvataloszer.

[1] S. Lemouzy, L. Giordano, D. Hérault, G. Buono, European Journal of Organic Chemistry, 2020
3351-3366.

[2] K. Kuwabara, Y. Maekawa, T. Murai, Tetrahedron, 2020 (76) 131152-131166.

[3] B. Varga, P. Szemesi, P. Nagy, R. Herbay, T. Holczbauer, E. Fogassy, Gy. Keglevich, P. Bagi,
Journal of Organic Chemistry, 2021 kozlésre elfogadva.

Az Innoviciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-21-3 kédszami Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbdl finanszirozott szakmai tAmogatasaval késziilt (UNKP-
21-3-11-BME-299).
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ELOALLITASA OPTOKEMIAI Pb2*- SZENZOR FEJLESZTESEHEZ
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@Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
Budapest, 1111 Szent Gellért tér 4.
bHandInScan Zrt., Budapest, 1111 Fehérvari ut 44.
¢Chinoin Zrt., Technikai Fejlesztési Osztaly, Budapest, 1045 T6 utca 1-5.
dKing Abdullah University of Science and Technology, Advanced Membranes and Porous Materials Center,
Division of Physical Science and Engineering, Thuwal 23955-6900, Saudi Arabia
®Energiatudomdnyi Kutatokozpont, Sugarkémiai Laboratérium, Budapest, 1121 Konkoly-Thege Miklés ut 29-33.

Munkénk soran célul tliztiik ki a korabban Pb?'-szelektivitist mutaté akridono-18-korona-6-
éterek [1-3] kovalensen immobilizalhatd analogonjainak eldallitisat a szelektivitasi sajatsagok
megtartasa mellett. Ennek soran eldallitottunk kiilonb6z6, a heteroaromas egységen vagy az oligoéteres
gylurin modositott, konnyedén funkcionalizalhatdé csoportokat tartalmazé makrociklusokat, majd
vizsgaltuk az adott szerkezeti modositasok hatasat a gazdamolekuldk fémionfelismerd-képességére. Az
eléallitott makrociklust a jovoben 96-lyuku polisztirol mikrotalca-rendszerhez kivanjuk rogziteni. Az
igy kapott eszkdz fluoreszcens ,,plate-reader”-rel alkalmazva vérhatéan képes lesz Pb?*-tartalmi

szennyvizmintak nagy ateresztoképességii analizisére [4].

[1]L. Szalay, V. Farkas, E. Vass, M. Hollosi, I. Moczar, A. Pintér, P. Huszthy; Tetrahedron: Asymmetry,
2004 (15) 1487-1493.

[2] T. Németh, A. Kormos, T. Téth, G. T. Balogh, P. Huszthy; Monatshefte fiir Chemie-Chemical
Monthly, 2015 (146) 1291-1297.

[3] A. Golcs, V. Horvath, P. Huszthy, T. Téth; Sensors, 2018 (18) 1407-1420.

[4] A. Golcs, G. Dargo, G. T. Balogh, P. Huszthy, T. Téth; Analytica Chimica Acta, 2021 (1167)
338586-338596.

Szeretném koszonetemet kifejezni Kaloczkai Janos Attila és Erdélyi Adam MSc-hallgatoknak, akik jelenleg
is a projekten dolgoznak. Koszonet Molnarné Bernath Ritianak és Kiss Erzsébetnek a vegyiiletek
karakterizalasaban nyijtott segitségiikért. A kutatast az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alap K128473
szamu palyazata finanszirozta.
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SZUBSZTITUENS-HATASOK FOSZFA-M IC!—IAEL-ADDiCI(')BAN: SZAMITASOS
KEMIAI VIZSGALATOK

Fekete Csilla?, Benk6 Zoltan?

@Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar,
Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

A katalitikus foszfa-Michael-addicié az acilfoszfinok eléallitasanak egyik lehetésége, melynek
termékét oxidalva mono- vagy bisz-acilfoszfin-oxidot (MAPO, BAPO) nyerhetiink [2]. Ezek a
vegyiiletek hatékonyan alkalmazhatok fotoinicidtorokként, hiszen a foszfor-tartalmu iniciatorok nagy
elénye, hogy bel6liik ultraibolya-fény hatasara foszfonil-gyok (RoPO) keletkezik, amely igen reaktiv,
ezaltal elinditja a gyokos polimerizaciot.

Hansjorg Griitzmacher és csoportja (ETH Ziirich) egy ilyen tipusu reakcié soran bisz-[2,4,6-
trimetilbenzoil]-foszfint és metil-akrilatot reagaltattak tetrametil-guanidin jelenlétében, melynek
terméke egy bisz-acilfoszfin. Munkdm soran ennek a reakcidnak a mechanizmusat vizsgaltam
stiriségfunkcional-elméleten alapuld szamitasos kémiai modszerekkel. A szamitasok alapjan a reakcio
lejatszodik szobahémérsékleten, amely 6sszhangban van a kisérletekkel.

A reakcid tanulmanyozésa soran tovabbi lehetdségek meriiltek fel, hiszen a foszfin mdédositasaval
olyan vegytileteket allithatunk el6, melyeket akar aktiv fotoinicidtorokat eredményezhetnek. Az eredeti
vegyliletb6l kiindulva kiilonb6z6é szubsztituensekkel torténd varialds soran mono-acilfoszfinokat
vizsgaltam, hogy miként befolyasoljak a szubsztituensek a mechanizmus egyes 1épéseinek aktivalasi
energiait és reakciohdit, kiillonboz6 deszkriptorok alkalmazasaval (Parr-fliggvények, stabilizald

palyakolcsonhatasok, Hammett-konstansok stb.).

[1] D. Enders, A. Saint-Dizier, M. I. Lannou, A. Lenzen, European Journal of Organic Chemistry, 2006
(1) 29-49.

[2] G. Miiller, M. Zalibera, G. Gescheidt, A. Rosenthal, G. Santiso-Quinones, K. Dietliker, H.
Griitzmacher, Macromolecular Rapid Communications. 2015 (36) 553-557.

Az Innoviciés és Technologiai Minisztérium UNKP-21-1-1-BME-171 és UNKP-21-5-BME-384 kédszamii
Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés alapbdl finanszirozott
szakmai tamogatasaval késziilt.
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PEROVSZKIT SZERKEZETU BaTiOs E',lS ZnTiOs MECHANOKEMIAI
ELOALLITASA

Kozma Gabor 2, Berkesi Daniel 2, Liptik Kata 2, Kénya Zoltan >, Kukovecz AKkos 2

@ SZTE, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.
b MTA, Reakcickinetikai és Feliiletkémiai Kutatécsoport, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.

A perovszkit-szerkezetli anyagok csaladjaba szamos kiilonb6z6é Osszetételli vegylilet tartozik,
melyek szubsztiticioval és adalékolassal még valtozatosabba tehetdk. Ezek tulajdonsdgai rendkiviil
széleskorli alkalmazast tesznek lehetdvé, leginkabb az elektronikai iparban, iizemanyagcella
fejlesztéseknél és katalitikus folyamatoknal. Az Osszes altalanos keramia-eldallitasi modszer alkalmas
perovszkitek szintézisére is. Az eljaras modja nagyon fontos szerepet jatszik a termék kémiai és fizikai
tulajdonsagainak kialakitdsdban. A nagy energiaji Orlések hatasara az anyag folytonos keverése
biztositott, illetve az aprozodas miatt uj kontaktfeliiletek jonnek 1étre. Ennek kdszonhetden lecsokken a
diffuziout, igy a rendszer nem igényel kiilso fltést. A folyamat soran vagy nagy diszperzitasu anyagok
keépzddnek, tipikusan fémporok, vagy oxid alapt anyagok (mechanikai aktivacio), vagy szilard fazist
reakcioban Uj termékek alakulnak ki (mechanokémiai szintézis). A mddszer egyik jellemzéje, hogy a
termék nagy hibastriiségii lesz.

Munkank soran célul tiztiik ki a mechanokémiai perovszkit szintézis megvaldsitasat, valamint az
Orlés soran hasznalt energiak szamszeriisitését, és a két folyamat kozti 6sszefliggések feltarasat. Ehhez
egy bolygd golyosmalmot és a BaO TiO»-dal vald reakciojat hasznaltuk fel. A kisérletek soran a BaO
¢s a TiO2 bemért mennyiségeit nem valtoztattuk. Az energiaértékek szamitasahoz harom fontos
paramétert vettliink figyelembe: az 6rldedények és 6rldgolyok anyagi minéségét, az érlés sebességét,
vagyis az Orlotégely fordulatszamat, illetve az alkalmazott golyok szamat. Ezeknek a tényezoknek a
szisztematikus valtoztatasaval egy paraméter teret alakitottunk ki, és a kisérleteinket ezen beliil végeztiik
el. Az atalakulast rontgendiffrakcios (XRD) méréssel kovettiik nyomon, valamint az alkalmazott
energiadkat a Burgio-Rojac energiamodellel hataroztuk meg. Célunk volt, hogy ebbdl a két
megkozelitésbdl olyan kdvetkeztetéseket tudjunk levonni, amelyek a késdbbiekben mas perovszkit
szerkezetli anyagok el6allitasanal fel tudjak gyorsitani az optimalis 6rlési paraméterek megvalasztasat.
Ezért a BaTiOsz-ra vonatkozo vizsgalatok utdn a cink-titanat (ZnTiO3) eldallitasaval ellendriztiik

eredményeinket.

Az el6adas a Magyar Tudomanyos Akadémia, BO/00835/19/7 (Kozma Gabor) szamu Bolyai Janos Kutatasi
Osztondij tamogatasaval, valamint az Innovacios és Technolégiai Minisztérium UNKP-21-5-SZTE-547
kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai tamogatasaval késziilt.

81



BIODEGRADABILIS KERESZTKOTOTT POLIMEREK VISELKEDESE VIZES
KOZEGBEN

Papp Vanda? Vadkerti Bence?, Kéri Monika?
aDebreceni Egyetem, 4032. Debrecen, Egyetem tér 1.

Napjainkban a ndvekvé orvosi, gyogyszerészeti, valamint kornyezetvédelmi igények
kovetkeztében a polimer- kutatasok kozpontjaba olyan uj polimerek eldallitasa keriilt, melyek
biologiailag kompatibilisek és lebomloak. [1] A poliuretan alapti polimerek is ide tartoznak, melyek
egyuttal kivalo fizikai, mechanikai tulajdonsagokkal is rendelkeznek. Altaliban harom f6 alkotobol
épiilnek fel: diizocianatok, diolok és keresztkotd agensek. Ez utdbbi az alap polimer lancok kozotti
keresztkotések szamat ndvelik, melynek értékétdl jelentésen fiiggnek a polimer makroszkopikus
tulajdonsagai. [1] A keresztkotés stirliség meghatarozasanak szdmos mddszere ismert, melyek egyik jo
alternativaja a folyadék fazisu NMR. Ily médon mérhet6 a polimert duzzasztd folyadék relaxacios (T2)
ideje, mely Osszefliiggésben all a keresztkotések szamaval. [2]

Munkam soran olyan poliuretan alapu keresztkotott polimereket vizsgaltam specialis NMR
technikakkal, melyeket poli(e-kaprolakton)diol és 1,6-hexametiléndiizocianat poliaddicids reakcidjaval
allitottak el kiilonb6zé mennyiségli keresztkotd agens (szachardz) jelenlétében. [1] A vizben
duzzasztott polimereket egyrészt NMR relaxometriaval vizsgéltuk és harom kiilonb6z6 mobilitasu
relaxacios domént kiilonitettiink el. Mobilitasuk, valamint a duzzadas soran bekdvetkezd valtozasuk
alapjan a doméneket a polimervaz kiilonb6zo részeihez, és a vazat kitoltd folyadékhoz rendeltiik
(keresztkotott lanc, mobilis lanc, kitolté folyadék). Az egyes mintak esetén a kotottebb/ mobilisabb
lanchoz rendelhet6 domének Osszevetésébol, valamint a duzzadas soran mért relaxacios idok
Osszehasonlitasabol kovetkeztetéseket vontunk le a keresztkotottség mértékérdl. Ily modon a kisterti
relaxometrids mérések jO egyezést adtak a hagyomanyos duzzasztasi kisérlet eredményeivel. A
pérusszerkezetben talalhato térrészek méretét NMR krioporozimetriaval vizsgaltuk vizes kozegben és
egyes mintak esetén sikeresen meghatiroztuk a rés geometriaji térrészek méretét. Osszegezve, munkam
soran elsdsorban Kkisteri, roncsolds mentes, akar terepen is alkalmazhat6 NMR spektroszkopias

modszereket optimalizaltam keresztkotésszdm meghatarozasara biologiailag lebonthat6 polimerekben.

[1] L. Nagy et al., Polymers, 2019, 11(5), 825.
[2] F. Cavalli et al., Macromol. Chem. Phys. 2020, 221, 1900387

AZ INNQ\{ACIOS ES TECﬂNOLOGIAI MINISZTERIUM }’JNKP-21—3 KOQSZAMﬁ uJ NEMZETI
KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACIOS
ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.
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POLIMER AEROGELEK ELOALLITASA ES GAZSZEPARACIOS
ALKALMAZASUK

Pércsi Daniel?, Moldovan Krisztian?, Kalmar Jozsef®

aDebreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Mai ismereteink szerint a Fold legkisebb siiriiségli szilard anyagai az aerogélek, melyek nyitott
porusos szerkezetiiek, és nagy fajlagos feliiletiiknek koszonhetéen szamos teriileten alkalmazzak dket.
Felhasznalasuk szempontjabodl problémat jelent ridegségiik és torékenységiik. Erre jelentenek megoldast
a polimer alapu aerogélek, melyek magukban hordozzék az aerogélek altalanos kedvezd tulajdonsagait,
emellett megfeleld mechanikai tulajdonsagokkal is rendelkeznek.

Munkank soran olyan szintetikus polimer (poliamid és poliimid) aerogélek elGallitasara
torekedtiink, melyek szerkezetileg kellden stabilisak és kedvezd mechanikai tulajdonsadgokkal
rendelkeznek. [1-2] A polimer gélek szintézise utan szuperkritikus szén-dioxiddal szaritottuk az
alkogéleket. A szerkezetiiket szamos miiszeres modszerrel elemeztiik. Végeztiink nyomoszilardsag
mérést, pasztdzo elektronmikroszkoppal (SEM) vizsgaltuk a morfologidjukat, infravords
spektroszkopiaval (IR) kémiai szerkezetiiket. Fajlagos feliiletének nagysagat és a porusok atmérdjét N»
adszorpcids-deszorpcios porozimetriaval mértiik.

Az elkésziilt aerogélek felhasznalasat gazszeparacios kisérletek soran vizsgaltuk. Ezek keretében
azt mértiik, hogy a polimer alapu aerogélek képesek-e fizikailag elvalasztani kis molekulatomegi
gazelegyek komponenseit egymastol. A mérések kivitelezéséhez egy vakuum-rendszerbdl és egy
tomegspektrometrids detektorbol alld berendezést alkalmaztunk, amellyel valés idoben, kvantitativan

kovetni lehet az dtengedett gdzokat [3].

[1] Meador, M. A. B., Aleman, C. R., Hanson, K., Ramirez, N., Vivod, S. L., Wilmoth, N., & McCorkle,
L. ACS applied materials & interfaces, 2015 7(2), 1240-1249.

[2] Williams, J. C., Meador, M. A. B., McCorkle, L., Mueller, C., & Wilmoth, N. Chemistry of
Materials, 2014 26(14), 4163-4171.

[3] Kovacs, R. L., Langer, G., Gyongyosi, S., & Erdélyi, Z. Review of Scientific Instruments, 2021
92(1), 015120.
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Sebdék Daniel®, Janovak Lasz162", Kukovecz Akos®”

aSzegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kemiai és Anyagtudomanyi Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla ter 1.
bSzeged, Hungary Szegedi Tudomanyegyetem, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék,
6720 Szeged, Rerrich Béla ter 1.
Department of Chemistry, Faculty of Science, Zagazig University, Zagazig 44519, Egypt
dDepartment of Engineering and Technology of Chemical Processes, Faculty of Chemistry,
Wroctaw University of Science and Technology, 50-370 Wroctaw, Poland

Az dngyogyitd polimerek olyan kiilonleges tulajdonsagokkal rendelkezd anyagok, amelyek az
anyagtudomanyi kutatdsok egy jelentés hanyadat adjak. A biodegradabilis és biokompatibilis
biopolimerek az elmult iddszakban egyre inkabb a figyelem kdzéppontjaba keriiltek. Jelen el6adas célja
egy olyan 1j, polivinil-alkohol (PVA) alapt funkcionalizalt biopolimer eldallitasanak ¢és
karakterizalasanak bemutatidsa, mely esetében a makromolekuldk egyszerre tartalmaznak formil- és
aminocsoportokat, amelyek egymassal reagalva (un. Schiff-bazis reakcio) a PVA-t autoném 6ngyogyito
képességgel ruhazzak fel. A PVA-t kiilonb6z6 mértékben funkcionalizaltuk (0,89 — 7,12%) 4-formil-
benzoesavval (4-FBA) és 3,4-diamino-benzoesavval (3,4-DABA) Steglich-féle észterifikacios reakciod
soran.

A polimer sikeres funkcionalizalasanak megerdsitésére ATR-FTIR méréseket végeztiink, mig
optikai mikroszkopias, pasztazé elektronmikroszkédpias és rontgen mikrotomografias (micro-CT)
vizsgalatokkal a polimerek ongyogyitd képességét tanulmanyoztuk kiilsé ingerek és minden egyéb
adalékanyag hianyaban. A mechanikai €s termoanalitikai vizsgalatok alapjan az eléallitott polimer
nemcsak a kiindulasi PVA  tulajdonsagait mutatja (termoplaszticitas, biokompatibilitas,
biodegradabilitas), hanem el6ny6s mechanikai tulajdonsagokkal (rugalmassag, viszonylag nagy
megnyUjthatéosag) is rendelkezik, amely tulajdonsdgok a funkcionalizalasi fok valtoztatdsaval
hangolhatok.

Mivel szamos természetes €s szintetikus polimer tartalmaz szabad hidroxilcsoportokat az
ismétlodo egységeiben, a fent emlitett eljaras egyszer(i megoldast kinal a polimerek funkcionalizalasara,
még alacsony hidroxilcsoport-tartalom esetén is. Mindemellett, az el6adasban bemutatasra keriild
funkcionalizalt polimer egy olyan 1j 6ngyogyitd anyagcsalad elsé demonstratoranak tekinthetd, amely
elényds tulajdonsagainak kdszonhetden igéretes alkalmazasi lehetdséget kinal a gydgyészat teriiletén,
illetve ujrafelhasznalhatd csomagoloanyagként eldsegitheti a biologiailag nem lebomldé miianyag

hulladékok jelentette kdrnyezetterhelés mérséklését is.
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