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CSODAVIZEK ES CSODASOK
Fabian Istvan
Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technologiai Kar, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A kozgondolkozasban egyre hangsulyosabban jelenik meg a minél egészségesebb életmoddra
val6 torekvés. Ezekben a torekvésekben a valdsag és a képzelet vilaga gyakran keveredik, és a hosszi
élet iranti vagyodas sokszor felill ir minden racionalitast. Kereskedcégek sokasaga szakosodott ennek
az igénynek a ,,Kiszolgalasara”. A piacot elarasztottak azok a termékek, amik a hirdetések szerint
univerzalisan alkalmasak szdmos betegség kezelésére, illetve megel6zésére. Az esetek dontd
tobbségében ezen termékek hatékonysdga nem bizonyitott, ugyanakkor a keresletet folyamatosan
gerjesztik az altudomanyos érvekre alapozott reklamok. A korlatozott természettudomanyos ismeretek
birtokaban 1év6 vevok egyre inkabb kiszolgaltatottak a helyzetet kihasznal6 sarlatanoknak.

Az eclbadas célja annak bemutatasa, hogy a kereskedelmi forgalomban 1évo kiilonleges
hatastinak hirdetett ivovizek és étkezésre hasznalt sok valdjaban semmivel sem kiilonboznek
hagyomanyos tarsaiktol. S6t, esetenként a specidlis, s a tobbinél jobbnak hirdetett termékek potencialis
veszélyt jelentenek a fogyasztd szamara.

Az elbadas részletesen attekinti a pi-vizzel, oxigénnel dusitott, lugositott, savasitott €s egyéb kiilonleges
vizekkel kapcsolatos allitasokat és egyszeri kémiai érvek alapjan cafolja azokat. Ugyanigy a
homeopatiaval kapcsolatos tévhitek is elemzésre keriilnek.

A csodasok koziil elsdsorban a Himaldja-s6 specidlisnak mondott tulajdonsagai keriilnek
teritékre. Ennek a sonak egyre nagyobb a kultusza, mikdzben bizonyithaté modon semmivel sincs
kiilonlegesebb hatasa, mint a kozonséges asztali soknak. A s6 érdekes szinét szennyezddésként jelenlévd
vegyiiletek okozzak, amik egészségre nem artalmasak, de kiemelkedo élettani hatasuk nincs.
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REZ(I)-OXID TARTALMU SZOL-GEL BEVONATOK
KIALAKITASA ES JELLEMZESE

Draskéczi Adam, Tegze Borbala, Hérvolgyi Zoltan

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérndki és Biomérndki Kar, Fizikai Kémia
és Anyagtudomanyi Tanszék, Kolloidkémia Csoport,
1111 Budapest, Budafoki ut 6-8.

A réz(I)-oxid egy p-tipust félvezetd, mely keskeny tiltott savjanak koszonhetéen egy igéretes
lathaté fényben alkalmazhaté fotokatalizdtor. Munkdm soran irodalmi leirds alapjan készitett
prekurzorszolokbol ¢és poli(vinil-pirrolidon)-nal (PVP) adalékolt rendszereikb6l Cu.O-tartalmu
bevonatokat alakitok ki iiveghordozokon szol-gél modszerrel [1], majd ezeket jellemezve vizsgalom a
koriilményeknek a mintdk optikai tulajdonsagaira és fazisosszetételére gyakorolt hatasat. Célom a
magas Cu,O-tartalmil bevonatok megbizhat6 eldallitasat lehetové tévo paraméterek meghatarozasa.

Tapasztalataim alapjan a kondicionalds iddtartama 30 perc alatt nem, mig annak hdmérséklete
mindig kritikus tényez6: 270 °C alatt nem alakul ki kristalyos fazis, mig 350 °C felett mar a réz(IT)-oxid
a f0 komponens. A legjobb eredmények harom réteg 290 °C-os, 10 perces hokezeléssel torténd
kialakitasaval érhetoek el. 0,5 tomegszazaléknyi polimer jelentdsen novelte a haromrétegli bevonatok
CuyO-tartalmat, 1,0% esetén pedig mar igen intenziv Cu,O-csucsokat kaptam az XRD-diagramokon,
kisebb mennyiségii CuO mellett. PVP adalékoldsa esetén a 290 °C-nal magasabb homérsékletii és
hosszabb hékezelések CuO- és Cu-fazisok megjelenését okoztak. A kivalasztott bevonat fotokatalitikus
aktivitasat tesztelve az alkalmazott szinezékoldat abszorbanciaja 2 dra lathato fénnyel valo bevilagitas
utan sem csokkent szamottevd mértékben. Ugyanezen minta Tauc-diagrammal meghatérozott tiltott sav
energiaja 2,43 eV. Kiilonboz6 redukaldszerek és receptek alkalmazasaval is megkiséreltem bevonatokat
levalasztani tiveghordozoéra, illetve TiOz-bevonatra - egy ilyen kompozit bevonat rendkiviil elényos
fotokatalitikus tulajdonsagokkal birna, de ez tovabbi vizsgalatokat igényel.

A fenti eredmények alapjan 1,0 tomegszazalék PVP-t tartalmazd prekurzorszolokbol huzva,
290°C-on és levegbben torténd 10 perces hokezelésekkel, harom réteg kialakitasaval sikeresen
allithatdak el6 magas Cu,O-tartalmu szol-gél bevonatok.

[1] M. A. Badillo-Avila, R. Castanedo-Pérez, M. A. Villarreal-Andrade, G. Torres-Delgado,
Materials Science in Semiconductor Processing, 2018 (85) 168-176.

A kutatomunka az Emberi Eréforrasok Minisztériuma Fels6oktatasi Intézményi Kivalésagi Programja
(BME FIKP-NAT) és a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal (K-128266) tamogatasaval
valosult meg.
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DEFERASIROX SZARMAZEKOK ES KOMPLEXEIK SZINTEZISE ES
VIZSGALATA

Ferenczik Gergdé Tamas, Nagy Imre, Dr. Buglyé Péter

Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, 4032 Debrecen, Egyetem ter 1.

A rakellenes Pt(1l)-komplexek, mint példaul a ciszplatin vagy az oxaliplatin f6 problémai, hogy
nem szelektivek, igy az egészséges sejteket is pusztitjak. Egy fémkomplex szelektivitdsanak novelésére
hasznéalhatok més ligandumok is. Ha nem csupan a fémion, de a ligandum is tumorellenes hatasu, akar
tobbszords hatasu komplexek is nyerheték. A kutatdsom célja ilyen vegyiiletek eldallitasa volt.
Az altalam hasznalt deferasirox és dekarboxi-deferasirox foként vas(Ill)-megkoto hatasuk révén, illetve
reaktiv gyokok generdlasdval gatoljak a rakos sejtek miikodését. Fémionként a szintén rakellenes hatdsu
ruténium(I1I)-, ozmium- és gallium(II)-ionokat hasznaltam. Ugyancsak alkalmaztam kobalt(IIT)-iont is,
mely komplexei hipoxia-aktivaltak, vagyis az oxigénhianyos kozegben a Co(Ill)-ionok szelektiven
redukéalodhatnak. A folyamat soran Co(Il) képzddik és a komplex disszocial, ezzel felszabaditva a
potencialisan rakellenes hatasu fémiont és a bioaktiv ligandumokat.

Kutatdémunkam soran eléallitottam a deferasirox 1j, jo vizoldhat6sagh szulfonalt szarmazékait, a
diszulfo-deferasiroxot és a diszulfo-dekarboxi-deferasiroxot. Ezt kovette a deferasiroxszal a Ru(III)-,
Co(l1)-, Os- és Ga(Ill)-komplexek szintézise. A Co(IIl) dekarboxi-deferasiroxszal alkotott komplexét
is eldallitottam. A kapott termékek pontos Osszetételét és tisztasagukat elemanalizises vizsgalatokkal, a
termékek szerkezetének felderitését tomegspektrometrids, illetve NMR vizsgalatokkal ellendriztem.
A H és COSY NMR eredmények a kialakulo biszkomplexek szerkezetét bizonyitottak.

A K[Ga(lll)(deferasirox),] “Ga NMR mérései alapjan az adott koriilmények kozott hidrolizalt a
komplex, igy az oldatbeli speciaci6 meghatirozasa tovabbi vizsgalatokat igényelt, emiatt pH-
potenciometrids méréseket is végeztem. A deferasirox modellvegyiileteként a vizoldhat6é diszulfo-
deferasiroxot alkalmaztam. A Ga(Ill) és diszulfo-deferasirox 1:1 és 1:2 moélaranyt rendszereinek
oldategyensulyi vizsgalatat végeztem el. Ennek soran meghataroztuk a Ga(Ill)-komplexek Osszetételét
és stabilitasi allandoit. Eredményeink szerint fiziologias pH-n a [Ga(lll)(diszulfo-deferasirox)]
komplex a dominans forma a millim6l koncentracié tartomanyban.

A kutatas folytatdsaként az eldallitott komplexek Dbiologiai vizsgalatat tervezzik.
Erdemesnek tartjuk annak felderitését is, hogy vajon képes-e a Fe(lll)-ion kiszoritani deferasirox-
komplexeibdl a fent emlitett fémionokat.

Szeretnék koszonetet mondani témavezetéimnek Dr. Bugly6 Péternek és Nagy Imrének, akik utmutatasa és
segitsége nélkiil nem késziilhetett volna el ez a dolgozat. Halas koszonettel tartozok Dr. Foldi-Bir6 Lindanak
és Dr. Bényei Attilanak a mérések soran nyujtott segitségiikért.
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KISMENNYISEGU FEHERJEKEVEREKEK FOSZFORILACIOJANAK
VIZSGALATARA ALKALMAS DUSITASI MODSZEREK FEJLESZTESE

Bugyi Fanni*®, Téth Gabor?, Sugar Simon?, Goran Mitulovié¢®, Vékey Karoly?, Turiak Lilla?,
Drahos Laszlo?

8Természettudomanyi Kutatokozpont, MS Proteomika Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar Tudosok krt 2.
bELTE, TTK, Kémiai Intézet, 1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A.
®Proteomics Core Facility, Medical University of Vienna, 1090 Bécs, Ausztria

A fehérjék foszforilacidja egy rendkiviil széleskorii bioldgiai szereppel rendelkezd poszt-
transzlaciés modositas, vizsgalatara jol alkalmazhaté technika az enzimatikus emésztést kovetd
tomegspektrometrias analizis. Kiemelten kis mennyiségli komplex fehérjekeverékek esetén
elengedhetetlen a célkomponensek részhanyadanak novelése a mintaban, igy célul tiztiik ki ezen
vizsgalatokhoz a foszfopeptidek dusitasat szolgdldé minta-eldkészitési modszerek fejlesztését,
optimalasat és atfogd 0sszehasonlitasat.

Két kiilonbozo allofazis, valamint 6t mintafelviteli pufferkeverék alkalmazhatosagat vizsgaltuk
szilard fazisu extrakcids (SPE) dusitasi elrendezésben. Modellként a HeLa méhnyakrakos sejtvonal
lizatumanak triptikus emésztményét valasztottuk.

A vizsgalt moddszerek szelektivitasa és hatékonysaga nagymértékben eltéronek bizonyult,
azonban kiemelkedd hatékonysagot, 250 ng HeLa sejtlizatum dusitasa esetén, két modszerrel értiink el:
a pipettahegy alapi TiO. allofazist és az 50 mM citromsavat tartalmazo felvitelipuffert kombinalo
modszerrel 192 db foszfopeptid azonosithatd 35-szords dusitasi faktorral, mig a TiO» funkcionalizalt
monolit kolonna allofazist és a 20% ecetsavat tartalmazo felvitelipuffert kombinalé médszerrel 202 db
foszfopeptid 9-szeres dusitasi faktorral. Megallapitottuk, hogy a két modszer eltérd szelektivitassal bir,
az Osszes azonositott foszfopeptid minddssze 43%-a azonosithatdé mindkét minta-elokészitési
modszerrel. Az els6 modszert alapul véve, a felviteli pufferek finomhangolasaval, két tovabbi modszert
fejlesztettiink, melyek alkalmazéasaval lecsokkentettiik a nem-foszforilalt peptidek allofazishoz torténd
kotodését, megndvelve ezaltal a dusitas hatékonysagat (a dusitasi faktort).

Osszességében elmondhat6, hogy tobb altalunk fejlesztett, eltérd szelektivitasi modszer is
alkalmas kiemelten kis mennyiségli fehérjekeverékek foszfopeptidjeinek szelektiv dusitasara. A
modszerek teljes proteomikai munkafolyamatba torténd integralasa és szoveti biopsziakon valo
alkalmazhatosaganak tesztelése jelenleg is zajlik.

A Kkutatds a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal tamogatiasaval valosult meg
(2018-1.2.1-NKP-2018-00005).
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TUNING PARTICLE STABILITY IN AQUEOUS SOLUTIONS OF IONIC LIQUIDS
Dora Takacs, Bojana Katana, Istvan Szilagyi

MTA-SZTE Lendiilet Biocolloids Research Group, University of Szeged, H-6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

Particle dispersions are widely used systems in various applications in industrial or biomedical
processes. In these applications, the ions of dissolved salts and of the solvent have great importance,
since they are able to interact specifically with surfaces, thereby modifying the charge density in
different extents due to their distinct adsorption affinities. This significantly influences the colloidal
stability of the samples. Such phenomena prompted the establishment of the Hofmeister series of cations
and anions to order their effect on particle aggregation processes [1]. Hofmeister series refer specifically
to the phenomenon that different ions of the same valence influence the measurable properties of a given
system. lonic liquids (ILs), as solvents, are of particular interest from this aspect, since they are
composed entirely of ions, unlike the conventional solvents [2]. Therefore, the interfacial assembly of
the IL constituents greatly affects the interparticle forces and hence, the stability of colloidal dispersions.
This issue can be adequately addressed in diluted IL solutions by investigating the effect of the
interfacial properties on the interparticle forces.

Therefore, in the present research, the surface charges and colloidal stability of polymer-based
particles were investigated in the presence of aqueous IL solutions containing chloride, bromide, nitrate
or acetate anions and the 1-butyl-3-methylimidazolium (BMIM-) cation. Two types of positively charged
particles were studied, namely, polystyrene-based amidine latex (AL) and SL-1P-2 consisting of a sulfate
latex (SL) functionalized with an imidazolium-based polymer (IP-2). In this way, ion specificity was
explored with polymeric particles of the same sign of charge, but with different surface functionalities.
The charging and aggregation processes were studied in electrophoretic and dynamic light scattering
measurements. In addition to the qualitative results, we quantified the extent of possible adsorption of
the components and its effect on the aggregation constant of the particles. The experimental results were
compared and interpreted with DLVO theory and the Hofmeister series. The main novelty of the results
is that the ion specific effects, which play a major role in the stability of AL particles, were masked by
functionalization of the polystyrene surfaces with the IP-2 polymer.

[1] W. Kunz, J. Henle, B. W. Ninham; Current Opinion in Colloid & Interface Science 2004 (9) 19-37.
[2] R. Hayes, G. G. Warr, R. Atkin; Chemical Reviews 2015 (115) 6357-6426.
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MOLEKULARIS KOLCSONHATASOK JELLEMZESE FONDAPARINUX-
CIKLODEXTRIN RENDSZEREKBEN

Varnai Bianka, Béni Szabolcs
Semmelweis Egyetem Farmakognéziai Intézet, Budapest 1085 Ull6i 1t 26.

A heparin maig a leggyakrabban alkalmazott indirekt antikoagulans, szerkezetét tekintve
nagymértékben szulfatdlt, linedris poliszacharid-lancok polidiszperz keveréke. Napjainkban a
frakcionalatlan heparin alkalmazasat egyre inkabb kivaltjak a biztonsagosabb, kis moélstuly heparinok
(LMWRH), illetve az antitrombin-kotédésért felelds pentaszacharid szekvencia szintetikus analogjai, igy
a fondaparinux (FDPX). A heparin hatdsdnak antagonizalasira a gyogyaszatban a bazikus karaktert,
polikationos protamint alkalmazzak, mely azonban a LMWH-k és a szintetikus pentaszacharidok
antikoagulans hatasat nem, vagy csak igen kis mértékben képes felfiiggeszteni. Mindezeket figyelembe
véve, Uj szerkezetl, potencidlis heparin antidotumok keresése kiemelt fontossagu.

Munkank soran célul tiztiik ki kationos ciklodextrinek (CDk), mint potencialis heparin
antidétumok ¢és az anionos FDPX kozott kialakuld molekularis koélesonhatasok jellemzését NMR
spektroszkopia segitségével. 'H NMR eldkisérletek alapjan a heptakis(6-dezoxi-6-amino)-pCD
mutatkozott a legigéretesebbnek, igy a bazikus karaktert, polikationos CD és a FDPX kolcsonhatasat
vizsgéltuk két kiilonboz6 pH- értéken (7,4 és 2,0). Az 'H NMR spektrumok Job modszer szerinti
kiértékelésével meghataroztuk a ,,komplex” sztochiometriajat mely pH* 7,4 esetén 1:1, mig a pH' 2,0
értéken vegyes Osszetételt mutatott. A latszolagos stabilitasi allandokat az *H NMR titralasi adatokbol
nemlinearis gorbeillesztéssel hataroztuk meg, a pH* 2,0 oldatok esetén tapasztalt igen nagy stabilitasi
allando (logK>5) alapjan nagy affinitasi komplex kialakulasa feltételezhetd az egyensulyi oldatban. A
komplex szerkezetének pontosabb jellemzésére 2D ROESY NMR technikat alkalmaztunk.
nagymértékben visszaszorult, kdszonhetéen a két molekula kozott kialakuld erds intermolekularis
kolcsonhatasnak. Kiilonbozo idépontban mért NMR spektrumok segitségével elvégeztiik a FDPX és
bomléastermékének teljes *H NMR jel hozzéarendelését, melynek segitségével megallapitottuk, hogy a
savas kozegben torténd atalakulas az iduronsavat és a triszulfatalt glikézamin egységeket érintd
szulfatvesztés.

Eddigi eredményeink alapjan megallapithatd, hogy a per-6-amino-pCD alkalmas lehet a FDPX
stabilizalasara, valamint a jelentds intermolekuldris kolcsonhatasnak koszonhetden jo kiindulasa lehet
ujabb heparin antidotumok fejlesztésének is.

Koszonet illeti Dr. Szakacs Zoltant (Richter Gedeon Nyrt.) az 'H NMR titralasok kiértékeléséhez nytjtott
segitségéért, illetve a Cyclolab Kft munkatirsait a rendelkezésiinkre bocsatott ciklodextrin-
szarmazéKkokért.
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A TERMODINAMIKAI PARAMETEREK MEGHATAROZASANAK
BIZONYTALANSAGA NAGYHATEKONYSAGU
FOLYADEKKROMATOGRAFIABAN

Szerencsés Dénes, Berkicsné Sepsey Annamaria, Felinger Attila

Pécsi Tudomanyegyetem, Analitikai és Kornyezeti Kemia Tanszék, 7624 Pécs, Ifjusag utja 6.

A kiralis kromatografiaban az enantiomerek elvalasztasanal gyakori, hogy egyetlen vegyiilet
retencios tényezdjének hémérsékletfiiggésébdl termodinamikai paramétereket szamolnak az in. van’t
Hoff abrazolassal (Ink vs. 1/T) [1]. Azonban a retencios tényezd (k) értéke még forditott fazist
kromatogréafiaban sem csupan egyetlen tipusu kot6hellyel kialakitott kdlesonhatasokbodl adodik [2], és
kivaltképp nem igaz ez kiralis kromatografia esetében, ahol az allofazison tobbféle tipusu kotohely
talalhat6. Mivel ezek elkiilonitése kisérleti iton nem lehetséges, a kornyezet modellezése céljabol két
kiilonb6zd tipusu forditott fazisu kromatografids allofazist alkalmaztam. Az egyes kotShelyek
megismerés¢hez eldszor egyénileg hataroztam meg azok termodinamikai paramétereit (standard molaris
entalpia és entropia értékeit), majd egy kapillaris segitségével 0sszekotottem oket, hogy egy olyan
rendszert kapjak, mely immar két ismert kotShellyel rendelkezik és igy is elvégeztem az elemzést.

Munkam soran vizsgaltam, hogy a folyadékkromatografias koriilmények valtoztatasa, igy az
alkalmazott térfogataram, a késziilék tipusa és az oszlophossz milyen hatassal van a kapott
termodinamikai paraméterekre mind az egyedi, mind az 6sszekotott oszlopok esetén. Eredményeim azt
mutattdk, hogy a késziilék tipusa fontos tényezd a kapott eredmények szempontjabol. Hasonlo
kijelentések tehetok az oszlophosszra is, azonban nulla atlagnyomasra valé extrapolalassal csokkenthetd
a szamitott termodinamikai adatok eltérése. Igazoltam, hogy az egyes megkotddések termodinamikai
adatainak linearis kombinaciojaval nem kaphatok meg az 0sszekotott oszlop hasonld paraméterei.
Kutatdémunkam soran tovabba az Eyring-egyenletet vizsgaltam, amely egy masik lehetséges modszer a
termodinamikai paraméterek szamitasara. A mérések els6sorban forditott fazisti elvalasztasokra
iranyultak, azonban a levont kovetkeztetések altalanosak, mas elvalasztisi mechanizmusokra is igazak
lehetnek.

[1] L. D. Asnin, M. V. Stepanova; Journal of separation science, 2018 (41) 1319-1337.
[2] F. Gritti, G. Guiochon; Analytical Chemistry, 2006 (78) 4642-4653.
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UJ FLUORESZCENS B-KARBOLIN-SZARMAZEKOK
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aTermészettudomanyi Kutatokozpont, 1117 Budapest, Magyar tudosok korujta 2.
bBudapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszeék, 1111 Budapest, Budafoki ut 8. F. I1. magasfoldszint
°Egis Gyogyszergyar Zrt., 1106 Budapest, Kereszturi ut 30-38.

Szamos, széles korben elterjedt fluoreszcens jeldldanyag ismert a szakirodalomban, ezeknek egy
jelentés csoportja a difluorboranil-csoportot tartalmazo vegyiiletek. A difluorboranil-csoportot
fluoreszcens, triptamin vazrészletet tartalmazo melatonin receptorra szelektiv jeloldvegyiiletet is
szintetizaltak [2]. Ezen kiviil nitrogén és oxigén koordinalta difluorboranil komplexek is ismertek,
amelyekre példa a boroizokinolin vegyiiletcsalad [3].

Kutatdomunkadm soran célul taztik ki 0j fluoreszcens alkaloidszarmazékokat eldallitasat
difluorboranil-csoport beépitésével. Emellett vizsgalni kivanjuk az egyes szubsztituensek optikai
spektroszkopiara gyakorolt hatasat.

Ehhez el6bb tobb 1épésben szintetizaltam a P-karbolin vazvegyiileteket, majd difluorboranil
csoporttal lattam el azokat. Az igy eldéallitott modosulatokat fotospektroszkopiai jellemzdit is
meghataroztam. A jellemzd hullamhosszadatok mellett (abszorbancia, gerjesztési €és emisszios
hullimhossz maximum), a molaris abszorpcios koefficiens €s kvantumhasznositasi tényezdket is
meghataroztam, illetve vizsgaltam a vegyiiletek fotostabilitasat is. Egy szarmazékbol lizin jelolésére
alkalmas festéket allitottunk eld, amellyel elvégeztiik a fehérjejelolést és a fluoreszcens mikroszkdpos
képalkotast.

[1] A. Loudet, K. Burgess; Chemical Reviews 2007 (107) 4891-4932.
[2] J. Marteaux, P. Delagrange, F. Lefoulon, L. Dufourny; ACS Medicinal Chemistry Letters 2014 (5)
158-161.

[3] D. Sovari, A. Kormos, O. Demeter, A. Dancsd, G. M. Keserti, M. Milen, P. Abranyi-Balogh; RSC
Advances 2018 (8) 38598-38605.

Koszonjiik a kutatémunka timogatasat az Innovacios és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3-
I-BME-408 palyazatanak és a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatalnak (PD124598).
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UJ 0-HIDROXI-ETILENBISZFOSZFONAT-SZARMAZEKOK ELOALLITASA ALO.
FELULETEN

Varga Petra Regina, Keglevich Gyorgy

Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomdnyi Egyetem Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1521 Budapest

Az a-hidroxifoszfonatok és szarmazékaik jelentdsége bioldgiai aktivitasukban rejlik [1]. Ezeket
a vegylileteket elsdsorban enzim-inhibitorként tartjdk szamon. Az a-hidroxifoszfonatok szintézisére a
legaltalanosabb modszer a Pudovik-reakcio, amikor is a dialkil-foszfit addicionalodik az oxovegyiiletre.
Az irodalomban szamos példat talalunk a-hidroxifoszfonatok eléallitasara, mely eljarasok tobbsége
katalizatorok és olddszerek alkalmazasaval a kornyezetet terheli. Kutatocsoportunkban széles korben
tanulmanyoztak kiilonb6z6é a-hidroxifoszfonat-szarmazékok eldallitasat kornyezetbarat modon,
mikrohullamu koriilmények kozott és minimalis olddszer felhasznalasaval [2-3]. Munkank soran
kisérletet tettiink kiilonbdz6 a-hidroxi-etilénbiszfoszfonat-szarmazékok eléallitasara aluminium-oxid
[4] feliletén. Modellvegyiiletként a csokkent reaktivitasu dietil (2-oxopropil)foszfonatot valasztottuk,
amit 6t kiilonb6z6 dialkil-foszfittal, valamint difenilfoszfin-oxiddal reagaltattunk. Optimalizaltuk a
szilard fazisban megvalositott karbonilcsoportra toréné addicidt. Arra az erdményre jutottunk, hogy
savas feliiletli ALLO.és megfeleld mennyiségli kalium-fluorid feliiletén lehet hatékonyan el6allitani a
kivant o-hidroxi-etilénbiszfoszfonatokat. A termékeket =P NMR spektroszkopids adatokkal
(eltolodokkal és J,, csatolasokkal) is jellemeztiik.

[1] Radai, Z.; Keglevich, G. Synthesis and reactions of a-hydroxyphosphonates. Molecules 2018, 23,
1493.

[2] Keglevich, G.; Toéth, V.R.; Drahos, L. Microwave-assisted synthesis of a-hydroxy-
benzylphosphonates and -benzylphosphine oxides. Heteroatom Chem. 2011, 22, 15.

[3] Radai, Z.; Szeles, P.; Kiss, N.Z.; Hegediis, L.; Windt, T.; Nagy, V.; Keglevich, G. Green synthesis
and cytotoxic activity of dibenzyl a-hydroxyphosphonates and a-hydroxyphosphonic acids. Heteroatom
Chem. 2018, 29, £21436.

[4] Texier-Boullet, F; Foucaud, A. Synthesis of 1-hydroxyalkanephosphonic esters on alumina.
Synthesis-Stuttgart, 1982, (11), 916-916.

Készonjiik az OTKA K119202 palyazat anyagi tamogatasat!
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KULONFELE o-HIDROXIFOSZFONATOK ES ANALOGONOK SAVAS
HIDROLIZISENEK VIZSGALATA

Harsagi Nikoletta, Radai Zita, Kiss Nora Zsuzsa, Keglevich Gyorgy

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1521, Budapest,
Magyarorszag

A kiilonbozo P-észterek hidrolizise biologiai jelentésége ellenére még maig rejteget ismeretlen
teriileteket a szintetikus vegyészek szdmara. A kapcsolddd publikaciok tobbségében nem kozdlnek
konkrét recepteket, gyakran tobb 6ran keresztiili tomény savban torténd forralassal allitottak eld a kivant
P-savat [1]. Ezen talzo6 koriilmények elkertilése jelentette kutatasom alapjat, célul tliztiik ki a gytris a-
hidroxifoszfonatok és analogonok hidrolizisének alaposabb felderitését.

Az o-hidroxifoszfondtok és a beldliik eléallithaté savak bioaktivitdsuk szempontjabol fontos
vegyiiletek, képviseldik enzim inhibitorokként [2], antibakterialis- €s gombadldszerekként [3] ismertek,
illetve a novényvéddszer iparban is jelentds szerepiik van [4]. Az irodalomban mar szamos
reakciotipusaikat vizsgaltak, mi ezt kibdvitve a hidrolizisiikre is hangsulyt fektettiink.

A hidroliziseket a korabban altalunk gyiiriis foszfinatokra optimalizalt koriilmények kozott
hajtottuk végre [5]. Kisérleteink soran kivancsiak voltunk az észterfunkcié mindségének és a
fenilgytirin 1évd szubsztituenseknek hidrolizisre gyakorolt hatasara, igy modellvegyiileteink kozott a
fenilgytirin elektronkiild6 és -szivd szubsztituenseket tartalmazo metil- és etilészterek szerepeltek.
A reakcioképesség felderitése céljabol meghataroztuk a két 1épés pszeudo-elsérendii sebességi
allandoinak értékét. Kivancsiak voltunk tovabba arra, hogy ha az a-poziciéban hidroxilcsoport helyett
proton, vagy metilcsoport talalhatd, illetve ha noveljiik a szénatomok szamat a foszforatom ¢és a gytrii
kozott, ezek milyen hatassal lesznek a reakcio lejatszodasara.

[1] Kolodyazhnaya, A. O., Kukhar, V. P., and Kolodyazhnyi, O. I., Russian Journal of General
Chemistry, 2008 (78), 2043-2051.

[2] W. Lorenz, A. Henglein, G. Schrader, Journal of American Chemical Society 1955 (77) 2554-2556.
[3] G. S. Reddy, C. Syama Sundar, S. S. Prasad, E. Dadapeer, C. N. Raju, C. S. Reddy, Der Pharma
Chemica 2012 (4) 2208-2213.

[4] G. Forlani, A. Occhipinti, L. Berlicki, G. Dziedziota, A. Wieczorek, P. J. Kafarski, Journal of
Agricultural and Food Chemistry 2008 (56) 3193-3199.

[5] G. Keglevich, Z. Radai, N. Harsagi, A. Szigetvari, N. Z. Kiss, Heteroatom Chemistry, 2017 (28)
21394.

Koszonjiik az anyagi tAmogatast a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios hivatalnak (K119202).
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TIOLOK ES SZARMAZEKAIK ELOALLITASA ELEMI KENNEL
ELEKTRONHIANYOS KETTOS KOTEST TARTALMAZO VEGYULETEKBOL

Szabé Renita*?, Németh Andras Gyorgy°, Abranyi-Balogh Péter®”

aTermészettudomanyi Kutatokozpont, Gyogyszerkémiai Kutatocsoport,
1117 Budapest Magyar Tudosok korutja 2.
®Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar, 1111 Budapest
Miiegyetem rakpart 3.

A multikomponensii reakciok fontos részét képezik a modern szerves szintetikus kémia
eszkoztaranak. Segitségiikkel kdrnyezetbarat, atomhatékony és biztonsagos moédon, akar egy preparativ
1épésben allithatok elé komplex szerkezetek. Hatékonysagukat a reagensek megfeleld kivalasztasaval
fokozhatjuk. A természetben nagy mennyiségben eléforduld, nem toxikus és konnyen kezelheté elemi
kén alkalmazasa segit kivaltani veszélyes, mérgezd reagenseket, illetve tovabb fokozni a reakcidok
atomhatékonysagat [1-5].

Munkam soran kidolgoztam egy 1j réz-katalizalt vizes kozegii pszeudo-multikomponensi
reakciot elektronhianyos kettds kotést tartalmazo vegyiiletekbol és elemi kénbdl kiindulva poliszulfan
intermediereken keresztiil tiolok el6allitasara. A multikomponensii reakcioban kapott poliszulfanokat
egy-iist reakcioban alakitottam tiolokka, amelyekbdl tovabbi egy-iist eljarasban szubsztiticios, addicios
¢és oxidacios reakciokban széles szerkezeti diverzitasu kéntartalmu szarmazékokat allitottam eld.

A témaban a kutatocsoport tervei kozott szerepel az eljaras alkalmazasa tovabbi elektronhianyos
telitetlenséget tartalmazd vegyiiletekre, illetve a moddszer alkalmazhatosidganak vizsgalata tiolok
valtozatos szerkezetii egy-iist reakcioira.

[1] Nguyen, T. B., Ermolenko, L., Al-Mourabit, A., Org. Lett., 2012 (14) 4274-4277.
[2] Nguyen, T. B., Adv. Synth. Catal., 2017 (359) 1066-1130.

[3] Démling, A., Wang, W., Wang, K., Chem. Rev., 2012 (112) 3083-3135.

[4] Nguyen, T. B., Adv. Synth. Catal., 2020 (362) 3448-3484.

[5] Liu, S., Deng, G.-J., Huang, H., Synlett, 2020 (31) A-Q.

Szeretnék koszonetet mondani témavezetéimnek a rengeteg hasznos tanacsért, illetve segitségért, melyet
szamomra nyujtottak. A kutatas az Innovacios és Technologiai Minisztérium UNKP-20-1-1 kédszamu
Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak Tamogatasaval késziilt.
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UJ KOVALENS IMMUNOPROTEASZOMA INHIBITOROK AZONOSITASA

Kollar Levente?, Szilagyi Bence?, Abranyi-Balogh Péter?, Matic Proj°, Damijan Knez®, Ferenczy
Gyorgy?, Martina Gobec®, Stanislav Gobec®, Izidor Sosi¢®, Keserii Gyorgy Miklos?

& Termeszettudomanyi Kutatokozpont, Gyogyszerkémiai Kutatocsoport,
1117 Budapest, Magyar tudosok kérutja 2.,
b Ljubljanai Egyetem, Gydgyszerésztudomanyi Kar, SI-1000 Ljubljana, Askerceva cesta 7.

A proteaszomak fontos szerepet jatszanak a fehérje homeosztazis fenntartasaban, és gatlasuk
elénydsnek mutatkozott bizonyos onkoldgiai €s autoimmun betegségek esetén. Az egészséges sejtekben
megvalosuld proteaszoma gatlds ugyanakkor nemkivanatos mellékhatasokhoz vezethet, ezért szdmos
kutatas célul tlizte ki specifikus immunoproteaszoma inhibitorok azonositasat. Szlovén partnereivel
egylttmiikodésben a kozelmultban csoportunk is bekapcsolodott e kutatasokba.

Fragmens sziirés eredményeképp azonositottunk harom rokon vegyiiletcsaladot, amelyek az
immunoproteaszoma f5i-alegységén kot6do, nagy ligandumhatékonysagi inhibitoroknak bizonyultak.
benz[d]imidazol-2(3H)-tion- és benz[d]tiazol-2(3H)-tion-vazas vegyiiletcsaladokat (egyiittesen: benz-
X-azolok) els6ként az alapvazak klorral egyszeresen szubsztitualt szarmazékaiként vizsgaltuk (,,Chloro-
Scan”). Tekintettel arra, hogy a leghatékonyabb gatlast a 6-0s, valamint 7-es pozicidoban szubsztitualt
analogok mutattak, a tovabbiakban szamos ilyen szarmazékot allitottunk el6 és vetettiik ala biokémiai
tesztelésnek.

Osszehasonlitottuk tovabba a benz[d]imidazol-2(3H)-tion-vegyiiletek és N-metilezett analogjaik
aktivitasat. Utobbiak jellemzbéen joval hatasosabbak voltak, igy szamos N-metil-benz[d]imidazol-
2(3H)-tion szarmazékot szintetizaltunk és teszteltiink. El6allitottunk tovabba egy tjabb szériat, melyben
a 6-klorbenz[d]imidazol-2(3H)-tion alapvaz a N-atomon jellemzéen kisméretli, polaris
szubsztituenseket hordoz.

A benz-X-azol vegyiiletcsalad behatd vizsgalatakor tobb eredmény is afelé mutatott, hogy a
gatlohatasért a P5i-alegység cisztein-oldallancéval (Cys48) kialakitott diszulfid-hid a felelés. Ennek
alaposabb tanulmanyozasara rokon vegyiiletek aktivitasat is vizsgaltuk, melyek nem a korabban
egységesen jelenlévé tion molekularészletet tartalmaznak, hanem helyette egyéb szerkezeti elemek
(nitril, akrilamid, szulfonil-fluorid, stb.) szolgalnak ,,warhead”-ként.

A Kkutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (SNN_17125496), a Szlovén Kutatasi Hivatal
(N1-0068, J3-1745, and P1-0208) és a Richter Gedeon Talentum Alapitvany tamogatasaval valosult meg.
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CH-SAVAS VEGYULETEK ACILEZESE

Gulyas Kinga Virag, +Griin Alajos, Keglevich Gyorgy

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

A BME Szerves Kémia ¢és Technologia tanszék Kornyezetbarat ¢és Foszforkémiai
Kutatocsoportjaban kiilonb6z6 CH-savas vegyiiletek mikrohullimmal segitett alkilezési reakcioit
K.CO,, illetve Cs.CO. bazisok jelenlétében korabban mar tanulmanyoztak, és a témaban sikeres
eljarasokat dolgoztak ki. A reakcidkat fazistranszfer-, illetve olddszermentes koriilmények kozott
valositottak meg, ami zoldkémiai szempontbdl nagy elérelépést jelentett [1]. Kovetkezd 1épésként igy a
CH-savas vegyiiletek acilezési lehetdségeinek vizsgalatat tliztiik ki célul. Munkank soran acetecetészter,
dietil-malonat, illetve dietil-etoxikarbonil-metilfoszfonat acilezési  lehetdségeit  vizsgaltuk.
Acilezdszerként benzoil-kloridot, acetil-kloridot, és dietil-foszforil-kloridot hasznaltunk.

Acetecetészter benzoil-kloriddal torténd acilezése soran az egyszeresen C-acilezett terméket
fazistranszfer koriilmények kozott szilard-folyadék rendszerben kalium-karbonat, illetve cézium-
karbonat bazis alkalmazasaval is megkaptuk. Kalium-karbonat alkalmazasaval is megvalosithato az
acilezési reakcid, azonban cézium-karbonat jelenlétében az egyszeresen acilezett termék mennyisége a
duplajara nétt, a reakcioid6 pedig 1 napra rovidiilt. Dietil-malonat esetében varatlan termékként az enol-
észter szarmazék keletkezett. Mivel tulajdonképpen két benzoilcsoport épiilt be a molekulaba, a
legmagasabb konverziot kétszeres mennyiségli benzoil-klorid acilezészer, Cs.CO. bazis, illetve CITEBA
katalizator alkalmazéséaval értiik el.

Acetecetészter dietil-foszforil-kloriddal végzett reakcidiban, fazistranszfer koriilmények kozott,
szilard-folyadék rendszerben, K.CO,, illetve Cs.CO. bazisok alkalmazasaval O-foszforilezett enol-
szarmazek keletkezett. Az enol alak (E) izomerjének szelektiv (99%) eldallitasara sikeriilt egy 3 ora
alatt, szobahOmérsékleten lejatszo6dod eljarast kidolgozni, melyben oldészerként acetont, bazisként
Cs.CO:.-ot, katalizatorként pedig 10% CITEBA-t alkalmaztunk. Dietil-malonat dietil-foszforil-kloriddal
val6 reakcidjaban Cs.CO.bazis és CITEBA katalizator jelenlétében varatlan O-etilezés tortént.

Dietil-etoxikarbonil-metilfoszfonat acilezési reakcidinak optimalizalasa jelenleg is zajlik. Az
acilezési reakciokat NaH bazis jelenlétében, dietil-éter oldoszerben, 1 napos reakcididével valositottuk
meg. Benzoil-kloriddal elvégzett reakciok soran a mono- és - meglepetésre - diacilezett szarmazékok
keletkezését tapasztaltuk, acetil-klorid alkalmazasakor a termék az egyszeresen acilezett szarmazék volt.

[17 A. Griin, E. Balint, G. Keglevich; Catalysts, 2015 (5) 634-652.

Koszonjiik a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal (OTKA K119202) tamogatasat.
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SZEKUNDER FOSZFIN-OXIDOK ES H-FOSZFINATOK REZOLVALASA ES
ATALAKITASI LEHETOSEGEIK

Varga Bence?, Szemesi Péter®®, Buna Levente?, Fogassy Elemér?, Keglevich Gyorgy?, Bagi Péter?

3Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kemia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
Miiegyetem rakpart 3.
bRichter Gedeon NyRT., 1103 Budapest, Gyomréi ut 19-21.

A szekunder foszfin-oxidok és a H-foszfinatok kiemelt jelentdséggel birnak a foszforvegyiiletek
korében, ugyanis stabil P-sztereogén centrumot tartalmazoé intermediereknek tekinthetdk, amelyekbdl
sztereospecifikus reakciokban optikailag aktiv tercier foszfin-oxidok, foszfin-boranok majd foszfinok
allithatok eld.[1] Azonban az irodalomban eddig kevés sztereoszelektiv szintézist vagy rezolvalast
publikaltak P(O)H funkcios csoportot tartalmazo vegyiiletekre. Ezen vegyiiletek masik jelentdségét az
adja, hogy P-kiralis savakka alakithatok, amelyek NMR-shift reagensként és organokatalizatorként is
alkalmazhatok.[2]

Munkam soran célul tiztiik ki, hogy preparativ rezolvalasi eljarast dolgozunk ki szekunder
foszfin-oxidokra és H-foszfinatokra.[3] El6szor a modellvegyiiletek [Ph(2-MeCH.)P(O)H és
Ph(AdO)P(O)H] rezolvalasanak eredményességét befolyasold f& paramétereket vizsgaltuk és
optimalizaltuk. Ezt kovetden az eljarast sikeresen terjesztettiik ki, szamos kiilonb6z6 szarmazékra,
mindkét vegylilet csalad esetén, és vizsgaltuk a szubsztituensek hatisat az enantiomer elvalasztas
eredményességére. Tovabba a szekunder foszfin-oxidok sztereospecifikus atalakitasaval optikailag
aktiv tercier foszfin-oxidokat allitottunk el6. Az adamantil-fenil-H-foszfinat esetében a megfeleld
optikailag aktiv tiofoszfonsav eldallitasat is vizsgaltuk. Végiil eldkisérleteket végzetiink az eldallitott
adamantil-feniltiofoszfonsav felhasznalasara.

[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, R. Herbay, G. Székely, T. Holczbauer, J. Madarasz, B. Matravolgyi, E. Fogassy, G.
Keglevich, P. Bagi, European Journal of Organic Chemistry, 2020, 1840-1852.

Az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-3 kédszama Uj Nemzeti Kivalosag
Programjianak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbél finanszirozott szakmai
tamogatasaval késziilt (UNKP-20-3-1I-BME-282).
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FLUORTARTALMU EPITOELEMEK SZINTEZISE METATEZIS REAKCIOK
ALKALMAZASAVAL

Benke Zsanett Amalia, Kiss Lorand

SZTE GYTK, Gyogyszerkémiai Intézet, 6720 Szeged, E6tvés u. 6.

Korabban a természetes molekuldk voltak vezetd forrasai a gyogyszerkutatasnak, az elmult
évtizedben szemléletvaltds kovetkezett be azaltal, hogy kiilonosen nagy figyelmet szentelnek a
molekulakonyvtarak szerkezeti, ezaltal a funkciondlis diverzitasara, szemben a molekulaméret
noveléssel. A diverzitas-orientalt szintézis egy hatékony modszer ilyen szerkezeti és sztereokémiai
diverzitassal rendelkezé molekulakdnyvtarak kialakitasara. [1] A metatézis széles korben alkalmazott
eljaras kémiai és sztereokémiai diverzitassal rendelkezd funkcionalizalt molekuldk szintézisére. [2] A
funkcionalizalt izoxazolinvaz szamos fontos biologiailag aktiv molekula alkotorésze [3], ezen
tulmenden szintetikus szempontbol is igen fontos helyet foglalnak el a szerves kémiaban. [4] A szerves
fluortartalmu vegyiiletekre egyre nagyobb figyelem iranyul biologiai tulajdonsagaiknak koszonhetden
a gyogyszerkémiaban. [5]

Kutatdomunkank soran izoxazolin gylriivel kondenzalt vegyiileteket allitottunk el 2,5-
norbornadiénb6l kiindulva. Az izoxazolingytr(it nitril-oxidok 1,3-dipolaros cikloaddicidjaval
alakitottuk ki. Az igy eldallitott heterociklusok C-C kettds kotését metatézis reakciokkal alakitottuk
tovabb. A metatézis reakciokat Ru-alapu katalizatorok jelenlétében végeztiik, a keresztmetatézis
reakciokban reagensként metil-vinil-ketont, metil-aklrilatot, valamint kiilonb6z6 fluortartalmu
termindlis olefineket alkalmaztunk.

[1]a) O’ Connor, C. J., Beckmann, H. S. G., Spring, D. L. Chem. Soc. Rev. 2012 (41) 4444-4456.; b)
W. R. J. D. Galloway, A. Isidor-Llobet, D. R. Spring Nat. Commun. 2010 (1) 1-13.

[2] a) Zs. Benke, M. Nonn, M. Kardos, F. Fiilop, L. Kiss ChemistrySelect 2019 (4) 2886-2891.; b) M.
Nonn, Zs. Benke, S. Fustero, F. Fiilop, L. Kiss Eur. J. Org. Chem. 2019 5285-5293.; ¢) A. M. Remete,
Zs. Benke, L. Kiss FluorineNotes 2019 (6) 1-28.

[3] a) K. A. Kumar, M. Govindaraju, N. Renuka, G. V. Kumar, J. Chem. Pharm Res. 2015 (7) 250-257.;
b) S. K. Prajapti, S. Shrivastava, U. Bihade, A. K. Gupta, V. G. M. Naidu, U. C. Banerjee, B. N. Babu
Med. Chem. Commun. 2015 (6) 839-845.

[4] R. Bartolotta, C. La Rosa, D. Nava, Synthesis 2020 (52) 933-941.

[5] @) Y. Zhou, J. Wang, Z. Gu, S. Wang, W. Zhu, J. L. Acefia, V. A. Soloshonok, K. Izawa, H. Liu
Chem. Rev. 2016 (116) 442-518.; b) H. Mei, A. M. Remete, Y. Zou, H. Moriwaki, S. Fustero, L. Kiss,
V. A. Soloshonok, J. Han Chin. Chem. Lett. 2020 (31) 2401-2413.
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LAPCENTRALT KOBOS (FCC) ES SURU ILLESZKEDESU HEXAGONALIS (HCP)
KRISTALYRACSU Ni NANORESZECSKEK ELOALLITASA ES
FELHASZNALASA

Adim Anna Adél*®, Papp Adam?, Varga Gabor®®, Szabados Marton®°, Sipos Pal>¢ és Palinké
Istvan®®

8SZTE TTIK, Kémiai Intézet, Anyag- és Oldatszerkezeti Kutatocsoport, 6720 Szeged, Aradi vértaniik tere 1
bSZTE TTIK, Szerves Kémiai Tanszék, 6720 Szeged, Dom tér 8
CSZTE TTIK, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 6720 Szeged, Dom ter 7

Manapsag a katalitikus folyamatok végrehajtasa soran is eldtérbe keriilt a koltséghatékonysag
elve, amely, példaul, a gyakran hasznalt Pd- és Pt-katalizatorok helyettesitésével kivitelezhetd. Erre egy
lehetséges megoldas lehet a Ni-katalizatorok alkalmazésa [1].

Korabbi munkank soran fcc-Ni nanorészecskéket allitottunk el6 hidrazinos redukcioval, és
alkalmaztunk katalizatorként egy Suzuki-Miyaura keresztkapcsolasi reakcioban. Az tjrafelhasznalas
soran a katalizatorok aktivitasa jelent6sen csokkent, mellyel parhuzamosan a szerkezetik is
megvaltozott.

Jelen munkank soran a katalizator aktivitasanak csokkenése és a szerkezet valtozasa kozotti
Osszefiiggéseket vizsgaltuk. A kisérletek elsd 1épése egy olddszer kompatibilitasi vizsgalat volt,
amelyben a katalizatorok szerkezetét rontgendiffraktometriaval (XRD) vizsgaltuk 24 6ras forralds utan.
A mérési eredmények alapjan a kiindulasi fcc-Ni DMSO-ban NiS-da alakult, mig DMF-ben és etanolban
részleges szerkezeti atalakulast tapasztaltunk (fcc-hep). Toluolban nem tortént jelentds valtozas.

Ezek alapjan a kiilonb6z6 szerkezetli katalizatorok katalitikus tulajdonsagat a toluol katalitikus
oxidacidja soran tanulmanyoztuk. A reakciokoriilmények optimalizalasa (hémérséklet, oxidaloszer és
katalizatormennyiség) utan a katalizatorok (fce-Ni, fcc+hep-Ni és hep-Ni) Gjrafelhasznalhatosagat is
megvizsgaltuk. A kisérleti eredmények alapjan az fcc-Ni kezdetben benzil-alkohol szelektiv, de nem
robosztus, ezzel szemben a hcp-Ni benzoesav szelektiv és robosztus katalizatorként viselkedett. Abban
az esetben, ha mindkét szerkezet egyszerre van jelen, akkor a katalizator benzil-alkohol szelektiv és
robosztus egyszerre, igy ez bizonyult a legjobb katalizatornak.

[1] V.K. Soni, P.R. Sharma, G. Choudhary, S. Pandey, R. K. Sharma, ACS Sustainable Chemistry and
Engeenering, 2017 (5) 5351-5359.

Az Innovaciobs és Technologiai Minisztérium UNKP-20-4 kédszamua Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios aAlapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt.
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SZERUM ALBUMIN —HIALURONSAV ALAPU KOMPLEX
HATOANYAGHORDOZO RENDSZEREK

Kovics Nikolett Alexandra?, Varga Norbert?, Juhasz Adam?®, Csapé Edit*”

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

A poliszacharid-fehérje konjugatumok 10j dimenziot képviselhetnek a komplex hatdanyag
hordozo6 strukturdk fejlesztésében. [1] Munkank soran a szérum albumin/hialuronsav (BSA/HyA)
konjugatumokat egylépéses, szabalyozhato toltéssemlegesitési technikaval allitottuk eld keresztkotd
dgensek és szerves oldoszerek alkalmazisa nélkiil. A BSA ¢és a HyA makromolekuldk kozotti
kolcsonhatas pH-fiiggé kvantitativ  jellemzését tobbek kozott felilleti plazmon rezonancia
spektroszkopiaval, részecsketoltés-titralassal, reologiai mérésekkel, dinamikus fényszoras és zavarossag
méréssel, transzmisszids elektronmikroszkoppal, termoanalitikai mddszerekkel, valamint cirkularis
dikroizmus és Fourier-transzformacios infravoros spektroszkopias technikakkal vizsgaltuk. Igazoltuk,
hogy a pH ¢és az alkalmazott BSA/HyA tomegaranyok erésen befolyasoljak a részleges
toltéskompenzacioval eldallitott mag-héj szerkezetti nanohordozék méretét (kb. 200 — 210 nm) és
stabilitasat.

Az optimalis 0Osszetételi BSA/HyA nanohordozok szerkezeti jellemzése mellett eltérd
hidrofilitasu vegyiiletek (ibuprofen és 2-pikolinsav) kapszulazasat is elvégeztiik. Megvizsgaltuk tovabba
a vegyiiletekre vonatkoz6 kapszuldzasi hatékonysdgot és a hatdanyag-hordozobol torténd
felszabadulasanak mechanizmusat. Az eredményeket 6sszehasonlitottuk a szakirodalomban talalhato
hasonlo6 hatéanyagtartalmi hordozokkal. [2]

[1] M. Gaber, M.T. Mabrouk, M.S. Freag, S.K. Khiste, J.Y. Fang, K.A. Elkhodairy, European Journal
of Pharmaceutics and Biophaymaceutics, 2018 (133), 42-62.
[2] A. N. Kovacs, N. Varga, A. Juhasz, E. Csap6, Carbohydrate Polymers, 2021 (k6zlésre elfogadva)

A kutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal taimogatasaval GINOP-2.3.2-15-2016-00034
szamu projekt keretében valésult meg. A kisérleti munkat az Emberi Eréforrasok Minisztériuma a
TUDFO/47138-1/2019-ITM (Csapé E.) és a Magyar Tudomanyos Akadémia, Bolyai Janos Kutatéi
Osztondij is tAmogatta (Csapé E.).
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MECHANOKEMIA A KATALIZIS SZOLGALATABAN: PEROVSZKIT
SZERKEZETU ANYAGOK ES KEVEREK FEM-OXIDOK ELOALLITASA ES
VIZSGALATA

Kozma Gabor?, Liptak Kata?, Csaki Bernadett?, Téth Krisztian?, Kukovecz Akos?, Koénya
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a8SZTE, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.
b MTA, Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai Kutatocsoport, 6720, Szeged, Rerrich Béla tér 1.

Az ipari folyamtok mintegy 85 %-a valamilyen katalitikus eljarason alapul, melynek oka a
termékhozam maximalasa, a gyartasi folyamtok felgyorsitasa és nem utols6 sorban a hulladékképzddés
megel6zése. Ennek koszonhetden a katalizatorok vildgpiaci forgalma mara tallépte a 25 milliard
dollaros évi forgalmat. Az ipar csillapithatatlan katalizator-€hségét a kutaték csak a folyamatos
fejlesztések mellett képesek kielégiteni, igy alapvetd cél az olcsdn és nagy mennyiségben gyarthato
ilyen jellegii anyagok eldallitasa.

A mechanokémiai azon eljarasok kozé tartozik, melynek soran a kinetikai munkat kiilonb6z6
anyagok atalakitdsara forditjuk. Ez tobbnyire a felépitd jellegli szintézismodszerek kozé tartozik,
melynek segitségével nanométeres tartomanyba es6 részecskéket hozhatunk Iétre. A perovszkitek k6zos
jellemzdje a «A=vB«Xz=altalanos képlettel leirhato szerkezet. Sokoldalusagukat annak kdszonhetik, hogy
a kristalyracsbaracsba szamos elem beépithetd, igy tulajdonsagaik valtoztathatok. Alkalmazasuk nem
csak az olcsobb napelemekben meriil ki, hanem szenzorként, sét katalizatorként is hasznalhatoak. Ehhez
hasonloan a fém-oxidok és keverékeik kiemelt szerepet toltenek be a katalizatorok kozott.

Kutatocsoportunk igy f6 feladataként a mechanokémiai iton eldallithatd perovszkit szerkezetii
anyagok ¢és keverék fém-oxidok eldallitdsat és vizsgalatat hatdrozta meg. Célunk olyan altalanos
szintézis modszer kidolgozasa, ami alkalmas szamos ilyen anyag nagy mennyiségi gyartasara. Ehhez
rendelkezésiinkre all egy nagy energiaju Orlése alkalmas bolygd golyds malom, valamint az eljaras
kovetését nagyban eldsegitd in-situ nyomads- és hdmérsékletmérd rendszer. A mért adatok mellett, a
részben altalunk kidolgozott és igazolt Orlési energia meghatarozasara alkalmas Osszefiiggéssel, egy a
szintézis koriilményeit leirdo modellt is felhasznaltunk.

A munka a Magyar Tudomanyos Akadémia, BO/00835/19/7 szamii Bolyai Janos Kutatasi Osztondij
tamogatasaval, valamint az Innovacios és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-5-SZTE-656 kédszamu Uj
Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai tAimogatasaval késziilt.
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AZ FEKETE FOSZFOR ISMETELT OXIDACIOJANAK ES REDUKCIOJANAK
HATASA A SZERKEZETRE

Bartus Pravda Cora?®, Juan Gémez-Pérez?, Kénya Zoltan®°, Kukovecz Akos?

aSZTE IKK AKKT, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1, Magyarorszag
®MTA-SZTE Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai Kutatécsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1, Magyarorszdg

A fekete foszfor (BP) termodinamikailag egy stabil allotrop a foszfor vegyiiletei koziil. Hasonlo
2D réteges szerkezettel rendelkezik, mint a grafit, rétegeit van der Waals kdlcsonhatasok tartjak ossze.
Napjainkban széles korben hasznaljak kivalo elektromos és fizikai tulajdonsagai miatt, tobbek kozott
szenzorokban és FET tipusu tranzisztorokban. A BP feélvezeto tulajdonagokkal rendelkezik, tiltott sav
szélessége hangolhatd a rétegek szamdanak valtoztatasaval. Grafithoz hasonléan hamlasztisos
modszerrel eldallithatok beldle 2D szerkezetii nanoanyagok. Egy vagy néhany réteg vastagsagu
nanoszerkezeteket tobbek kozott folyadék fazisi vagy mechanikus hamlasztas segitségével is
eléallithatunk. A BP feliilete nagyon érzékeny szamos tényezOk képesek feliileti hibak eléidézésére,
mint példaul a viz és fény, ezen feliil kdnnyen oxidalodik, akar a levegd oxigénjének hatasara is.

Ezek a valtozasok mind befolyasolhatjak a BP elényds tulajdonsagait, emiatt munkank soran
célul thztiik ki a redoxi tulajdonsagainak tanulmanyozasat a fekete foszfor rutinszerti alkalmazasanak
megkonnyitése érdekében.

Kétféle oxidacio jatszodhat le: feliileti és belsé oxidacio. Feliileti oxidacid esetén, a feliileten
1év6 O atomok nem oxidaljak tovabb az alatta levo rétegeket csak a kiilsé rétegben van valtozas. A bels6
oxidacional pedig a BP teljes szerkezetét érintd valtozas jon létre, amelyet nagyobb energia kdzléssel
pl.: h6kezeléssel tudunk elérni, mert igy az O atomok képesek a rétegek kdzé bejutni.

Munkam soran folyadék fazisu hamlasztassal allitottam el6 nanolapokat, melyeknek stabilitasat,
oxidacidjat és redukciojat vizsgaltam Raman és UV-lathato spektroszkopia segitségével. Raman
mikroszkop abban segitett, hogy ugyan azokon a nanolapokon térténd valtozasokat tudtam figyelemmel
kovetni. Eléadasomban bemutatom a feliileti oxidacidt €s annak a szerkezetre gyakorolt hatdsat,
valamint az oxidalt BP redukcidjanak sikerességét, hidrazin hidrat redukaloszer hozzaadasaval. A
feliileti oxidacid kevesebb, mint 1 ora alatt jatszodik le, és a kialakuld oxid réteg gatolja a tovabbi
oxidacio létrejottét. Az ismételt redukcio sikerességét a fekete foszforra jellegzetes A:g, B.g, A:g csucsok
visszarendezddésével igazoltuk, valamint a tiltott sav valtozasaval.
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BOR-NITRID NANORESZECSKEK KOLLOID STABILIZALASA
POLIELEKTROLITOKKAL

Visarhelyi Livia®, Hegediis Timea?, Saringer Szilard®, Szilagyi Istvan®, Kénya Zoltan°

aSzegedi Tudomanyegyetem, Interdiszciplinaris Kivalosagi Kozpont, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék,
6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

bSzegedi Tudomdnyegyetem, Interdiszciplindris Kivalosagi Kozpont, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi
Tanszék, MTA-SZTE ,, Lendiilet ”Biokolloidok Kutatocsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

‘MTA-SZTE Reakciokinetikai és Feliiletkemiai Kutatocsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

A bor neutron befogésan alapuld terapia (BNCT) egy igéretes teriilet a rakkutatasban. Az eljaras
azon alapul, hogy ha »B-et neutronokkal besugarozzak, az elbomlik egy "Li magra és egy a részecskére.
Az o részecske nagy energiaju, de kicsi a behatolasi mélysége, ezért ha kdzvetleniil a tumorsejtekbe
juttatjuk a bort, akkor a besugarzas hatdsara azok elpusztulnak, az egészséges sejtek viszont sértetlenek
maradnak. A jelenleg elterjedten hasznalt borforrasok (natrium-borkaptat, bor-fenilalanin) aranylag kis
mennyiségll bort tartalmaznak, a bor-nitrid (BN) nanorészecskék ellenben 1:1 aranyban tartalmaznak
bor és nitrogén atomokat, igy igéretes jeldltek lehetnek BNCT terapiaban vald felhasznalasra. Ahhoz,
hogy nanorészecskéket a gyakorlatban is alkalmazni tudjunk terapias célokra, fontos 1épés ezek kolloid
stabilizalasa fiziologias koriilmények kozott, hogy a vérbe juttatva ne aggregalddjanak és eljussanak a
tumoros sejtekhez.

Kutatasunk sordn kémiai gbzfazisti levalasztds technikdval allitottunk el0 viszonylag
monodiszperz, gomb alaki hexagonalis bor-nitrid nanorészecskéket. Az eldallitott részecskéket
transzmisszios  elektronmikroszkopias, infravords —spektroszkopias és  rontgendiffraktometrias
mérésekkel karakterizaltuk. A részecskék méretét és kolloidalis stabilitasat dinamikus fényszoras
modszerrel vizsgaltuk. A nanorészecskék stabilizalasara a feliiletiiket harom kiilonb6z6 polielektrolittal
funkcionalizaltuk és a polielektrolit koncentracid szisztematikus valtoztatasaval meghataroztuk a
részecskék felilletének optimalis boritottsdgahoz sziikséges polielektrolit mennyiséget. Vizsgaltuk
emellett az ionerdsség hatdsat a polielektrolittal bevont részecskék stabilitdsdra és feliileti
toltésallapotara.

Az Innoviciés és Technologiai Minisztérium UNKP-20-3-SZTE-574 kédszami Uj Nemzeti Kivalésagi
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios alapbdl finanszirozott szakmai timogatasaval
késziilt.

37



3D POLISZUKCINIMID HALOK LETREHOZASA ELEKTROSZTATIKUS
SZALKEPZESSEL SZERVETLEN SOK JELENLETEBEN

Hummel David?, Juhasz Akos Gyorgy?, Jedlovszky-Hajdu Angéla®

aSemmelweis Egyetem Biofizikai és Sugarbiologiai Intézet Nanokémiai Kutatocsoport, 1089 Budapest,
Nagyvarad ter 4.

Az elektromos szalhuzas évtizedek Ota az egyik legelterjedtebb modja a nano- és mikroszalas halok
létrehozasanak. Az ilyen halds rendszerek gyakorlati alkalmazasa tobb teriileten is igéretes, ezek kozé
tartozik példaul a sziirok készitése, hatdanyagok célba juttatasa, sebfedés vagy szovetpotlas [1]. Ez
utobbi célra tobb szempontbol alkalmasnak bizonyul a poliszukcinimidbdl (PSI) készitett hald, amely
biokompatibilis anyag, hiszen hidrolizissel poliaszparaginsavva (PASP) alakul, amelyet a szervezet
enzimjei képesek lebontani [2].

Az elektromos szalhuzassal 1étrehozott halok jellemzdéen vékonyak, laposak, a szdlak szorosan
fekszenek egymason. Egyes alkalmazasokhoz azonban hasznosabbnak bizonyulnak a haromdimenzids
kiterjedéssel bird halok, példaul, ha extracellularis matrixhoz hasonlé struktarat akarunk Iétrehozni. A
3D szerkezettel tipikusan nagyobb szalak kozotti porusméret jar egyiitt, ami megkonnyiti a sejtek

crcr

cre

MgCl2). A rendszerhez adott sok hatasat a 3D szerkezet kialakuldsara tobben is leirtdk mar, de a pontos
hatdasmechanizmus még nem teljesen vildgos [4]. Kisérleteim sordn meghataroztam a 3D strukturdk
létrehozasahoz legmegfelelobb sokoncentraciokat, tovabba mértem az oldatok vezetoképességének és
viszkozitdsdnak valtozdsat a sokoncentraciok fiiggvényében. Az esetleges sé-polimer kolcsonhatas
feltarasara ATR FT-IR spektroszkdpiat hasznaltam.

[1] A. Haider, S. Haider, I. Kang, Arabian Journal of Chemistry, 2018 (11) 1165-1188.

[2] K. Molnar, D. Juriga, P. Nagy, K. Sinko, A. Jedlovszky-Hajdu, M. Zrinyi, Polymer
International, 2014 63(9) 1608-1615.

[3] M. Yousefzadeh, M. Latifi, M. Amani-Tehran, W. Teo, S. Ramakrishna, Journal of
Engineered Fibers and Fabrics, 2012 7(2) 17-23.

[4] A. Juhasz, K. Molnar, A. Idrissi, A. Jedlovszky-Hajdu, Journal of Molecular Liquids, 2020

312.
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FENILALANIN AMMONIA-LIAZ IMMOBILIZALASA POLITEJSAV ALAPU
NANOSZALAS RENDSZEREKBEN

Koplanyi Gabor?, Melitta Gedai?, Poppe Lasz16%, Santa-Bell Evelin?, Balogh-Weiser Diana®®

2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kéemia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
Miiegyetem rkp. 3.
®Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Fizikai Kémia és Anyagtudomdnyi Tanszék, 1111
Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

Az egyre szélesebb korben alkalmazott biokatalizatorok jelentds képviseldi az enzimek, melyek
rendkiviil sokfélék a természetben, a rekombinans technikak és az iranyitott evolicio révén tovabb
novelhetd a valtozatossaguk. Az enzimkatalizis soran komoly limitaciot okoz, hogy az enzimek nehezen
nem valaszthatok el a reakcidelegybdl, valamint rendkiviil érzékenyek a kdérnyezeti paraméterekre.
Ezekre a hatranyokra kinal megoldast az enzim rogzitése egy erre alkalmas hordozo rendszer
segitségével. A sokféle szilard hordozorendszer koziil a nanoszalas anyagok igéretesnek bizonyulnak,
mivel képesek az enzimek gyors és stabil csapdazasara.

A kutatomunkank soran egy rekombinans fenilalanin ammonia-liaz (PAL), mint modell enzim
rogzitését vizsgaltuk nanoszalas hordozoban. A kisérletek soran a hordozo alapanyagaként egy konnyen
hozzaférhetd, olcso, biodegradabilis polimert, a politejsavat (PLA), valasztottuk. [1,2]. A PLA el6nyos
fizikai és kémiai tulajdonsagai mellett fontos jellemzdje, hogy elektrosztatikus szalképzéssel nanoszalas
hordozokat allithatunk el6 beléle. Célunk a rogzitési eljaras soran alkalmazott szalképzési paraméterek
optimalasa ¢és a kilonb6z6 enzimkoncentracioji prekurzor oldatokbol készitett PLA nanoszalak
enzimrogzité kapacitasanak szisztematikus vizsgalata volt. Tovabba Osszehasonlitottunk tobb,
kiilonboz6é hidrofil-lipofil egyensulyi értékkel (HLB-érték) rendelkezé emulgedaldszer hatasat a
pasztazo elektronmikroszkoppal, biokatalitikus aktivitasat L-fenilalanin dezaminalasi reakcidjaban
vizsgaltuk.

[1] D. Balogh-Weiser, C. Németh, F. Ender, B. Gyarmati, A. Szilagyi, L. Poppe; Electrospun Nanofibers
for Entrapment of Biomolecules, InTechOpen, 2018 (9), 135-47.

[2] P.L. Séti, D. Weiser, T. Vigh, Z.K. Nagy, L. Poppe, G. Marosi; Bioprocess Biosyst. Eng. 2016 (39),
449-459.

A kutatast az NKFIH PD-131467 palyazata timogatja.
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THE COLLOIDAL STABILITY AND ENZYMATIC ACTIVITY OF PRUSSIAN
BLUE NANOPARTICLES IMMOBILIZED ONTO POLYSYRENE LATEX
PARTICLES

Nizar B. Alsharif?, Gergely F. Samu®, Istvan Szilagyi®®

aMTA-SZTE Lendiilet Biocolloids Research Group, University of Szeged, H-6720 Szeged, Hungary
b Interdisciplinary Excellence Center, Department of Physical Chemistry and Materials Science,
University of Szeged, H-6720 Szeged, Hungary

Despite being remarkable catalysts, natural enzymes suffer from inherent sensitivity to their
environment leading to a narrow window of operational conditions such as pH or temperature. In
addition, enzyme production and purification can be expensive and time consuming [1]. Such drawbacks
led to the development of low cost artifitial enzymes that possess the catalytic potential or activity as
natural ones such as catalase and peroxidase. Nanomaterials have been heavily explored as artifictial
enzymes due to their large surface area, high reactivity, and tunable physico-chemical properties [2].
Here, we report the horseradish peroxidase (HPR) and superoxide dismutase (SOD) activiy of Prussian
blue (PB) nanoparticles. To further enhance their colloidal stability, PB NPs were immoblized onto
larger amidine-functionalized polystyrene latex (AL) particles by heteroaggregation. The negatively
charged PB nanoparticles strongly adsorbed on the oppositely charged AL particles resulting in a range
of AL-PB composites of positive, neutral and negative overall charge. The AL-PB composite of a
saturated PB layer on the surface of the AL particles formed considerably stable dispersions. Further,
the morphology, structural and functional features of the AL-PB composites were ex-plored by electron
microscopy and enzymatic assays. The results revealed that the immobilization of PB nanoparticles not
only provided a sustained catalytic surface but did not compromise the enzyme-like activities. The
obtained stable composite is a promising agent in antioxidant therapies and wherever the aim is to reduce
oxidative stress at laboratory or larger scale.

[1] S.J. Benkovic, S. Hammes-Schiffer; Science, 2003 (301) 1196-1202.
[2] H. Wei, E.K. Wang; Chem. Soc. Rev., 2013 (42) 6060-6093.

This research was financially supported by the Lendiilet program of the Hungarian Academy of Sciences
(96130) and by the Ministry of Human Capacities, Hungary (20391-3/2018/FEKUSTRAT).
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IMMOBILIZATION OF AN ANTIOXIDANT ENZYME CASCADE ON TITANIA
NANOSHEETS

Szilard Saringer, Istvan Szilagyi

MTA-SZTE Lendiilet Biocoloids Research Group, Department of Physical Chemistry and Materials Science,
Faculty of Science and Informatics, University of Szeged, 1 Rerrich Béla tér, 6720 Szeged, Hungary

An antioxidant enzyme cascade was successfully immobilized on titania nanosheets (TNS) by
the sequential adsorption method. The TNS was prepared by hydrothermal synthesis and it was
functionalized by adsorbing positively charged poly-diallyldimethylammonium (PDADMAC) and
negatively charged poly-styrenesulfonate (PSS) [1]. Superoxide dismutase (SOD) and Horseradish
peroxidase (HRP) were immobilized among the polyelectrolyte layers to obtain the TNS-PDADMAC-
SOD-PSS-HRP hybrid material. It was found that both the enzymes and the polyelectrolytes strongly
adsorb on the oppositely charged surface through electrostatic forces[2]. The charging and aggregation
properties was characterized by electrophoretic and light scattering techniques at different
polyelectrolyte and enzyme doses. The formation of the polyelectrolyte multilayer on the TNS gave rise
to highly stable colloids, i.e., remarkable resistance against salt induced aggregation. The polyelectrolyte
and enzyme multilayers were built up in two different sequence (TNS-PDADMAC-SOD-PSS-HRP and
TNS-HRP-PDADMAC-SOD-PSS). The enzymatic activity of different systems was determined for
both enzymes. The results shed light on that the enzymatic activity depends on the location of the
enzymes in the hybrid material. Although the obtained materials possessed somewhat lower enzymatic
activity compared to the bare enzymes, these systems are promising candidate for biomedical and
industrial processes, where the bare enzymes usually lose activities due to the harsh conditions.

[1] S. Saringer, P. Rouster, I. Szilagyi, Langmuir, 2019 35(14) 4986-4994.
[2] P. Rouster, M. Pavlovic S. Saringer, S. Szilagyi, Journal of Physical Chemistry C, 2018 122(21)
11455-11463.

Financial support by the Lendiilet program of the Hungarian Academy of Sciences (96130) and by the
Ministry of Human Capacities Hungary (20391-3/2018/FEKUSTRAT) is gratefully acknowledged.
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In recent years an increasing number of half-sandwich (arene)Ru(ll) complexes have been
reported to possess significant anticancer activity, even against cancers that are not responsive to
platinum drugs. Although, considerably less experimental data have been published for the isoelectronic
(arene)Rh(I11) compounds, several (n°>-Cp*)Rh(I11) complexes exhibit higher in vitro activity than the
related Ru(ll) complexes or even cisplatin. These Rh-based compounds can act using both DNA or
enzymes as target, but even DNA targeting compounds may interact with proteins or endogenous
peptides during drug-transport, e.g. may undergo ligand substitution reactions especially in the blood
plasma. It is therefore of high interest to investigate reactions between potential metallodrugs and
biomolecules. To this end, here we report systematic solution thermodynamic and solution structural
study on the interaction of (Cp*)Rh(lII) cation with histidine containing peptides and their constituents
((methyl)imidazole (L¥™), GGA-OH (L?), GGH-OH (L?®), histidine-amide (L*), HGG-OH (L?%), GHG-
NH2 (L®). In order to mimic the interaction of the (Cp*)Rh(Ill)-based potentially anticancer/drug
delivery agents with proteins, we also studied the (Cp*)Rh(I11)-L-B ternary systems (where B = 2,2’-
bipyridyl (bpy) or ethylene-diamine (en)).

The complex formation processes were fast enough up to pH 8 in all systems to apply the
classical solution equilibrium approach, which was complemented by UV-Vis, ESI-MS and extensive
2D NMR investigations. The comparative evaluation of our data indicated that all ligands form highly
stable complexes with (Cp*)Rh(l1l), and that (Cp*)Rh(I11) cation is able to induce the deprotonation of
amide nitrogen well below pH 7. Consequently, around the physiological pH the peptide ligands are
coordinated to Rh(I11) by a tridentate manner, with the participation of amide nitrogen. The (Cp*)Rh(I11)
binding affinity at pH 7.4 followed the order L ~ L™ << L2 << L® << L* < L® < L®). Consequently, the
observed binding strength essentially depends on the presence and position of histidine unit within the
peptide sequence. At pH 7.4 all histidine containing ligands form ternary complexes with strongly
coordinating (N,N) bidentate ligands (en or bpy), in which the peptides are monodentately coordinated
to Rh(l11) through their imidazole N*-nitrogens. Moreover, in the cases of L*, L° and L® the signals of
binary peptide complexes were also present on the NMR spectra of ternary systems, indicating that these
peptides are able to displace these powerful ligands from the coordination sphere of (Cp*)Rh(I1). These
behaviours may have important implication on the biospeciation and biotransformation of (Cp*)Rh(lll)
and related half-sandwich complexes in human bodies.

This research was supported by National Research, Development and Innovation Office (NKFIH) through
the project GINOP-2.3.2-15-2016-00038. A. A. H. thanks Stipendium Hungaricum for her PhD fellowship,
which is also supported by the Cultural Affairs & Mission Sector in Egypt.
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COMPARATIVE SOLUTION STUDY ON ESTRONE SALICYLALDEHYDE
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Budapest, Hungary

(Thio)semicarbazones are considered to be potential therapeutics, since they possess a broad
range of biological properties including antitumor, antimalarial and antimicrobial activity [1]. The
biological properties of (thio)semicarbazones are often related to metal ion coordination. Ten novel
(thio)semicarbazone derivatives and their copper complexes were synthesized, characterized and
evaluated for their cytotoxicities in six human cancer cell lines and in multicellular 3D
spheroids. Detailed solution equilibrium studies were performed to determined the proton dissociation
processes of (thio)semicarbazone hybrids and their complex formation with copper(ll) ions using UV-
visible titrations. The thiosemicarbazones were able to form high stability complexes with copper(ll),
whereas semicarbazone complexes have significantly lower stability relative to the corresponding
thiosemicarbazone analogues, most probable due to the different coordination mode. These results
nicely related with obtained cytotoxicity data, which showed high anticancer activity of the copper(ll)-
thiosemicarbazone complexes compare with the semicarbazone analogues.

[1] P. Heffeter, et al., Antioxid. Redox Signal. 2019, 30, 1062-1082.

National Research, Development and Innovation Office-NKFIA projects GINOP-2.3.2-15-2016-00038, FK
124240 and FIKP program TUDFO/47138-1/2019-1TM. Visegrad Scholarship 52010752 (T. V. P.).
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Carbohydrates with a-glycosidic bonds can be found everywhere in the nature, from the simple
procaryotes to the developed organisms. The O-glycosidic bond is, however, target of many enzymes
and degrades in biological environments, so we focused our attention on synthesizing stable S-
glycosidic analogues of biologically relevant and important carbohydrates. Thioglycosides are more
resistant to enzymatic modification, therefore they are better suited for glycobiological and drug
development studies. However, the formation of the extremely important 1,2-cis-a-thioglycosidic bond
is a notoriously difficult task, so far no general method has been reported.

It has been found previously that the photoinitiated thiol-ene addition reaction could be applied
to form tiodisaccharide mimetics with very high regio- and stereoselectivity via coupling exoglycals to
carbohydrate thiols [1]. The substrate spectrum was extended to 2-substituted (2-acetoxy- or 2-
acetamido-) glycals, and this method proved to be a very fast, reliable and cost-efficient method for the
synthesis of the otherwise very difficult-to-form 1,2-cis-a-thioglycosidic bond [2]. We have also
observed an unusual phenomenon: the conversion and the isolated yield was significantly better at lower
temperatures whereas heating was detrimental for the completion [3, 4].

Numerous biologically relevant and potentially antibiotic thioglycosides have been synthesized
using photoinitiated thiol-ene addition reaction. In this study the synthesis of these novel compounds is
described in detail. We have extended the spectrum to a broad range of thiols and unsaturated
carbohydrates and also thoroughly examined the effects of the various conditions (temperature, solvent,
initiation time) on the conversion and isolated yield.

[1] M. Fiore, A. Marra, A. Dondoni, J. Org. Chem., 2009, 74 (11), 4422-442

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

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

[4] V. Kelemen, M. Bege, D. Eszenyi, N. Debreczeni, A. Bényei, T. Stiirzer, P. Herczegh, A. Borbas,
Chem. Eur. J. 2019. 25, 14555-14571

This research was funded by Gedeon Richter’s Talentum Foundation (1103 Budapest, Gyomrdi at 19-21.),
the “Debrecen Venture Catapult Program” (EFOP-3.6.1-16-2016-00022, and EFOP-3.6.3-VEKOP-16-
2017-00009), and the UNKP-19-3 New National Excellence Program of the Ministry for Innovation and
Technology. The research was also supported by the EU and co-financed by the European Regional
Development Fund under the project GINOP-2.3.2-15-2016-00008.
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A 2,4-DIPIKOLINAT FELSZENDVICS RODIUM ES RUTENIUM KOMPLEXEI:
OLDATEGYENSULY ES SZERKEZET

Mésziros Janos Péter®®, Németi Gabor?, May Néra V.°, Enyedy Eva Anna®®

aSzervetlen és Analitikai Kemiai Tanszék, Interdiszciplinaris Kivalosagi Kozpont, Szegedi Tudomdanyegyetem,
Dom tér 7, 6720 Szeged, Magyarorszag
P MTA-SZTE Lendiilet Funkciondlis Fémkomplexek Kutatécsoport, Szegedi Tudomdnyegyetem, Dom tér 7, 6720
Szeged, Magyarorszaig
*Kémiai Krisztallografiai Kutato Laboratorium, Természettudomanyi Kutatokézpont, Magyar tudosok kérutja 2,
1117 Budapest, Magyarorszag

A félszendvics Ru-, Rh-, Ir- és Os-tartalma komplexek tobb teriileten is igéretes tulajdonsagokat
mutatnak, melyek eltérnek a klasszikus oktaéderes komplexeikt6l. Antibakterilis, antiviralis és
rakellenes hatasukra is van példa [1]. Az (N,O) donoratomokat tartalmaz6 pikolinatok nagy stabilitast
komplexeket hoznak létre a félszendvics kationokkal. P1. a 2-pikolinsav ozmium(IT)komplexének 1Cs, =
4,2 uM értéke az A2780 rakos sejteken kiemelkedd toxicitdst mutat, azonban a Ru- és Rh anal6gok
kevésbé toxikusak [2]. A 2,4-dipikolinat szerkezete egy karboxilatcsoportban tér el a 2-pikolinattol: ez
deprotonalodva egy extra negativ toltést ad, mely megvaltoztathatja tobbek kozt a citotoxicitast.

Jelen munkaban félszendvics Ru- és Rh 2,4-dipikolinattal alkotott komplexeinek vizes oldatbeli
viselkedését vizsgaltam. Megallapitottam, hogy a koordinalt viz pK. értéke, illetve a komplexek
Kloridion-affinitasa az analdg pikolinat-komplexekhez képest megvaltozik. Emellett a deprotonalt
karboxilatcsoport akar koordinalodhat is egy masik fémionhoz, ily modon érdekes iireges szerkezetet
kaptunk. Az eldallitott egykristalyok szerkezetének rontgentkrisztallografias vizsgalataval kapott adatait
is részletesen elemeztiik. Vizsgalatainkkal arra is valaszt szerettiink volna kapni, hogy mi miatt vesziti
el biologiai hatdsat egy extra negativ toltésli csoport bevitelével a komplex.

[1] U. Sliwinska, F. P. Pruchnik, S. Ulaszewski, M. Latocha, D. Nawrocka-Musiat, Polyhedron, 2010
(29) 1653-1659.
[2] A. F. A. Peacock, S. Parsons, P. J. Sadler, J. Am. Chem. Soc., 2007 (129) 3348-3357.

Az Innovaciés és Technologiai Minisztérium a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbol
finanszirozott: UNKP-20-3-SZTE-544 kédszamu Uj Nemzeti Kivalésagi Program (M.J.P.), GINOP-2.3.2-
15-2016-00038, FK 124240, PD 128504 és FIKP program TUDFO/47138-1/2019-1TM, illetve az MTA Bolyai
Janos Kutatéi Osztondijanak (M.N.V.) szakmai timogatasaval késziilt.
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A COTI-2 ES SZARMAZEKAINAK OLDATKEMIAI VIZSGALATA:
KOMPLEXKEPZODES VAS(II)- , REZ(II)-IONOKKAL

Pésa Vivien?, Julia H. Bormio Nunes®, Bgrnhard K. Keppler®, Christian R. Kowol,
Enyedy Eva Anna®

a Szervetlen és Analitikai Kemia Tanszék, MTA-SZTE Lendiilet Funkcionalis Fémkomplexek Kutatocsoport,
Szegedi Tudomanyegyetem, Dom ter 7, 6720 Szeged, Magyarorszag
b Institute of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemistry, University of Vienna, Waehringer Strasse 42, 1090
Vienna, Austria

A tioszemikarbazonok és fémkomplexeik igen véaltozatos szerkezetli €¢s farmakologiai hatasu
vegyiiletek. Ezen vegyiiletek a szakirodalomban elfogadottak szerint a ribonukleotid-reduktaz enzim
inhibitoraként hatnak. A legismertebb képvisel6jiik a 3-amino-piridin-2-karbaldehid-tioszemikarbazon,
azaz a Triapine, mely klinikai fazis I1I tesztelés alatt 4ll [1]. A Triapine alkalmazéasat szamos mellékhatas
is kiséri (hanyas, methemoglobinémia). Ezek a problémak tovabbi szarmazékok fejlesztését
0sztonozték, melyek kozott szamos igéretes vegyiiletet talalunk, mint pl. a Dp44mT, COTI-2 vagy a
DpC, melyek sokkal nagyobb citotoxicitast mutatnak, mint a Triapine. A hatéanyagok fejlesztése
igényli, hogy ezeknek a vegyiileteknek a szerkezet-aktivitas dsszefliggéseirdl minél tobbet megtudjunk.

Munkank elsédleges célja a COTI-2 és kiilonb6z6 szarmazékainak oldatkémiai vizsgalata volt.
Azt vizsgaltuk, hogy a kiilonb6z0 szerkezeti valtoztatdsok hogyan befolyasoljak a proton disszociacios
allandokat, a lipofilitast, és a membranpermeabilitast. A tioszemikarbazonok, ill. réz(Il)- és vas(II)-
komplexeik rakellenes hatdsa mar régota ismert, €s szamos olyan komplexet allitottak eld, amelyek a
ligandumokhoz képest nagyobb aktivitassal birnak. Masrészt egyre tobb sz esik arrdl is, hogy a
tioszemikarbazonoknak az emberi szervezetben 1évo réz(Il)ionokkal valo komplexképzddése is szerepet
jatszik a hatasmechanizmusban. Mindezek indokoltak, hogy a vas(III)- mellett a réz(IT)-ionokkal képzett
komplexek oldatkémiai viselkedését is tanulmanyozzuk a képz6dé fémkomplexek stabilitasan és redoxi
tulajdonsagaik 0sszehasonlitasan keresztiil.

[1] https://clinicaltrials.gov/ct2/show/NCT02466971?term=triapine&phase=2&draw=2&rank=1
(2020.09.29.)

Az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-19-3-SZTE-242 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak szakmai timogatasaval késziilt.
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IN SITU KINETIKAI OLDHATOSAG MERES UV-SZONDA SEGITSEGEVEL
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¢ Semmelweis Egyetem, Gyogyszerészi Kemiai Intézet, 1092 Budapest, Hogyes Endre u. 7-9

A jelenlegi gyogyszerkincs kozel 30%-a rossz vizoldhatosaggal és jO permeabilitdssal
rendelkezik, valamint becslések szerint az originalis fejlesztésben 1évo gyogyszerjelolt molekulak tobb,
mint 80%-a is ebbe a csoportba sorolhatd. Ezen rossz vizoldhatésagl hatdanyagok biohasznosulasanak
javitasa tultelitést eredményezd formulaciokkal egyre gyakoribb. Ilyen tomény taltelitett oldatokat
altaldban amorf szilard diszperziok segitségével érnek el. igy az amorfizacid okozta biohasznosulas
novekedés becslése in vitro modszerekkel a gydgyszeripari kutatasok homlokterébe keriilt. Legtijabb
kutatasok szerint az amorf mas néven kinetikai oldhatosag értéke egy fontos paraméter lehet a maximalis
biohasznosulas novekedés becslésében.[1] Ezért célul tiztiik ki az amorf oldhatésdg meghatarozas
modszerének fejlesztését in situ UV-szonda segitségével. Ehhez a munkahoz a Carvedilol rossz
vizoldhatosagi modell hatdéanyagot valasztottuk.

Az amorf oldhatosdg mérés soran torzsoldat segitségével egyre novekvo oldatkoncentraciot
idéztiink eld és azt a koncentraciot kivantuk detektalni, ahol elészor torténik csapadékkivalas. Az
irodalomban a csapadék detektalasara tobb modszert is alkalmaznak, leggyakrabban az UV spektrum
alapvonalemelkedésén alapulot. Ez a moddszer azonban nem feltétleniil elég érzékeny a nano
mérettartomanyban megjelend szilard fazis detektaldsara, igy munkénk soran egy 0j UV spektrum
kiértékelési modszert (ZIM) is alkalmaztunk, mely az UV spektrum masodik derivalt fiiggvényét
hasznalja fel. E két UV spektrum alapu moddszer eredményét vetettik Ossze a dinamikus
fényszorasméréssel is meghatarozott amorf oldhatdsag értékekkel és azt talaltuk, hogy a ZIM moédszer
lényegesen érzékenyebb a csapadékkivalas érzékelésében, mint az alapvonal emelkedésen alapulo.

[1] A. Elkhabaz, D. E. Moseson, J. Brouwers, P. Augustijns, L. S. Taylor; Molecular Pharmaceutics,
2019 16, 12, 5042-5053
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MELOXICAM TARTALMU TABLETTAK IN VITRO KIOLDODASI
PROFILJAINAK PREDIKTALASA GEPI LATAST ALKALMAZO RENDSZERREL

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

8 Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérndki és Biomérndki Kar, Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3.

A hagyomanyos, szakaszos technologiakon alapulé gyogyszeriparban egyre no az érdeklédés a
folyamatos technologidk alkalmazasa, megvalositasa irant, mely atalakulasi folyamat jelentés hatasu a
gyogyszerkészitmények gyartasara, fejlesztésére és mindségbiztositdsara. A gydgyszerhatosdgok
igyekeznek segiteni az iparag modernizaciojat, valamint timogatjak a folyamatos technologidkban azon
analitikai eszkozok fejlesztését, melyek a folyamatfeliigyeld ¢s elemzd rendszerekbe (PAT)
integralhatok, illetve hozzéjarulnak a termékbe tervezett mindség (QbD) koncepcidjanak 1étrejottéhez.
A gybgyszeripari alkalmazas szempontjabol a gépi latasban rejlé potencidl még nem kertilt kiaknazésra,
azonban varhatdan forradalmian 0j megoldasokhoz vezethet a folyamatos gyartastechnologiakban.

A gydgyszeriparban a szilard gyogyszerformak mindségét hagyomanyosan offline,
munkaigényes, lasst, destruktiv modszerekkel vizsgaljak, melyek a folyamatok valds idében torténd
kovetésére nem alkalmazhatok. Az eléadasom soran egy altalam fejlesztett gépi latast alkalmazo
rendszert mutatok be. Ennek célja olyan gorbék alakjanak prediktalasa volt, melyet bevonat nélkiili,
meloxicam tartalm® tablettak in vitro kioldodasi vizsgalataban kaptam. A predikciés modellhez
sziikséges bemeneti adatokat a képelemzésen alapuld szemcseméret eloszlasok, valamint a szintén
képelemzéssel kapott préserd értékek biztositottak. A szemcseméret eloszlasok meghatarozasahoz
ultraibolya fénnyel, mig a préser6 meghatarozasahoz lathatd megvilagitdssal készitett képeket
hasznaltam fel. Az in vitro kioldodasi gorbe alakokat a jelenleg is Gjdonsagnak szamitdé mesterséges
neuralis halokkal prediktaltam.

Az éltalam fejlesztett, tablettak in vitro kioldddasi profiljainak predikcidjara szolgalo, gépi latast
alkalmaz6 rendszer egy nem destruktiv, 0j, egyszeriibb, olcsobb, gyorsabb alternativat nyujthat az ezen
a teriileten jelenleg alkalmazott eszkozokkel és modszerekkel szemben.

50



FizikKAl KEMIA SZEKCIO

51



A RESZECSKEMERET-CSOKKENTES HATASA A KIOLDODASRA ES AZ
OLDHATOSAGRA
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aGyogyszerészi Kéemiai Intézet, Semmelweis Egyetem, Budapest
®Pion Inc., Billerica, USA

A gyogyszermolekulak biohasznosulasat alapvetéen meghatarozzak azok fizikai-kémiai
tulajdonsagai. Ezek kozil is a legfontosabbak az oldhatésag, az oldodas sebessége ¢és a
membranpermeabilitds, ugyanis az alacsony oldhatosiag vagy a rossz permedbilitdas nem megfeleld
felszivodast eredményezhet.

Munkank célja az volt, hogy kiillonb6zé mikronizalt és nanonizalt gyogyszerhatéanyagok
oldhatosagat és kioldodasat vizsgalja in vitro koriilmények kozott, biomimetikus kdzeget is alkalmazva.
A nanonizalt mintdk eléallitdisahoz polimer segédanyag alkalmazasa volt sziikséges, amely
megakadalyozta a részecskeaggregaciot, ez esetiinkben polivinil-alkohol (PVA) illetve polivinil-
pirrolidon (PVPK25) volt. Mivel ezen segédanyagok dnmagukban is befolyasolhatjak a kioldodast és
az oldhatosagot, igy a hatéanyagokhoz fizikai keverékként hozzdadva is végeztiink méréseket a jobb
Osszehasonlithatosag érdekében. A termodinamikai egyensulyi oldhatosag meghatarozasa a telitett
razotolcséres modszer szerint tortént, a végsdé koncentraciot UV-spektrofotometrids modszerrel
hataroztuk meg. Amennyiben az oldhatosag ezt lehetové tette, valos idében UV szondédk segitségével
kovettiik a hatéoanyagok kioldodéasat, amely informacidt szolgaltatott a vegyiilet kioldodasanak
kinetikajarol valamint az egyensuly beallasahoz sziikséges 1d6rol is.

Eredményeink azt mutatjak, hogy a részecskeméret-csokkentés hatékony modja az oldhatosag és
kioldodas javitasanak. A legmagasabb koncentraciot a nanonizalt részecskék érik el, itt esetenként
tizszeres egyensulyi oldhatosagbeli kiilonbséget is megfigyelhettiink a makrokristalyos forméhoz
képest, azonban a legtobb esetben mar a mikronizalas is javitotta a vegyiiletek oldhatosagat. A
segédanyagok a varttal ellentétben nem gyakoroltak hatist a kioldodasra illetve az egyensulyi
oldhatdségra, igy elmondhatjuk, hogy az oldhatdsag novekedése kizarolag a részecskeméret-csokkentés
eredménye volt.
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TELMISARTAN FIZIKAI-KEMIAI PARAMETEREINEK VIZSGALATA,
pH FUGGO OLDHATOSAGANAK ANOMALIAI ES AZOK MAGYARAZATA
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A gyobgyszervegyiiletek kémiailag kiilonbozo szerkezetliek, igy viselkedésiikben, valamint
fizikai-kémiai paramétereikben is eltérnek egymastol. Ezen tulajdonsagok ismerete elengedhetetlen a
gyogyszerkutatés kiilonbozo teriiletein, sziikséges a gydgyszerformulacid optimalizaldsdhoz, valamint
a fejlesztési szakaszban a varhaté farmakokinetikai viselkedés eldrejelzéséhez is. A kutatdbmunkank
soran modell hatdanyagként a BCS I1. osztalyba tartozo, rossz vizoldhatosagu telmisartant valasztottuk,
mely amorf szilard diszperzioként van jelen a forgalomban 1év6 gydgyszerkészitményekben. Ezen
hatéanyag esetében az amorf forma oldhatosaga két nagysagrenddel magasabb, mint a kristalyos
hatbéanyagg, illetve vizes oldatai esetében nagy tultelitési arany érhetd el, mely a telmisartanhoz hasonlo
anyagok esetében ritka [1-2].

Kutatomunkank céljaként ezért a telmisartan fizikai-kémiai paramétereinek, valamint a pH-fiiggé
tultelitettségének vizsgalatat tiiztiik ki. A kutatdsunk soran meghataroztuk a hatéanyag pK.értékeit
kiilonb6z6 mérési modszerekkel (UV-pH titrdlds, potenciometrids titralas), valamint a pK, értékek
funkcids csoportokhoz rendelését NMR-pH titralassal, tovabba elvégeztiik a termodinamikai és
kinetikai oldhatosag, valamint a permeabilitas méréseket a teljes pH-tartomanyban, igy lehetdség nyilt
a hatéanyag oldhatdsag-permeabilitas kdlcsonhatasanak megvizsgalasara. Az oldhatdsag mérések soran
szilard mintavételt is végeztiink, amelyeket tobbféle moddszerrel analizaltunk (rontgendiffrakcio,
infravords spektroszkopia, polarizacios mikroszkoppal készitett felvételek). Ezen feliil szoftveres
oldhatésag predikciot végeztiink, majd Osszevettiikk az eredményeinket a kapott prediktalt értékekkel.
Végiill az aggregicios folyamat vizsgalata érdekében az oldatokat nagy felbontdsu
tomegspektrometriaval elemeztiik.

[1] E. Borbas, Zs. K. Nagy, B. Nagy, A. Balogh, B. Farkas, O. Tsinman, K. Tsinman, B. Sinko;

European Journal of Pharmaceutical Sciences, 2018 (114) 310-317.
[2] L. S. Taylor, G. G. Zhang; Advanced Drug Delivery Reviews, 2016 (101) 122-142.
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EGY UJ DINUKLEARIS NIKKEL-KOMPLEX, MINT POTENCIALIS NiSOD
MODELL
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A szuperoxid-dizmutaz nikkelt tartalmazé enzimjében a szuperoxid gydkanionnal torténd reakcid
soran a fémion oxidacids szdma +2 és +3 kozott valtozik. Az enzimben a fémion megkotéséért felelds
régidban szamos, oxidaciora érzékeny aminosav talalhatdé meg, azonban az oxidacio/redukcid fémion
koézpontu. Kutatocsoportunk mar korabban vizsgalta a fémion megkotése szempontjabol kiemelt
fontossagu NiSOD kotd hurkot és annak SOD aktivitasat. Ugyanakkor a tobb fémiont tartalmazo
metallopeptidek vizsgalatara eddig még nem keriilt sor, habar maga az enzim is hat fémiont képes
megkotni [1].

Munkéank soran célul tiiztiik ki egy 1j, a lizin aminosav mentén parhuzamosan felépitett NiSOD
koté hurkot tartalmazd peptid oldategyensulyi-, spektroszkdpiai- és SOD aktivitds vizsgalatat. Az
eredményeink alapjan vizsgalt peptid rendkiviil j6 fémion megkotd sajatsaggal bir, igy mar ekvimolaris
oldatban dinuklearis komplexek alakulnak ki, amelyek jelenlétét CE-MS technika segitségével is
igazoltuk. Kalium-szuperoxiddal a fémion és a ligandum aranyanak a fiiggvényében kiilonboz6 Ni(1II)
atmeneti allapotok alakulnak ki. Amikor a fémion kétszeres mennyiségben van jelen a ligandumhoz
képest mindkét NiSOD koto hurok telitett és az enzimre jellemzd koordinacios kdrnyezet alakul ki,
amelyet ESR spektroszkopia segitségével is bizonyitottunk. Ez a dinuklearis részecske igen hatékony
katalizatora a szuperoxid gyokanion dizmutdlasi reakciojanak, melynek soran a reakcioban képzodo
Ni(Ill) intermedier felhalmozodik. Ennek eredményeképpen a fémion tovabbi reakcioban oxidalja a
peptidvazat €s a katalizator hatékonysagat jelentés mértékben csokkenti [2].

[1]N. Lihi, D. Kelemen, N. V. May, 1. Fabian Inorganic Chemistry, 2020, 59(7) 4772-4780.
[2] D. Kelemen, N. V. May, M. Andrasi, A. Gaspar, 1. Fabian, N. Lihi Chemistry - A European Journal,
2020 DOI: 10.1002/chem.202002706.

A munka az NKFIH (PD 128326 és K 124983) anyagi tamogatasa mellett a GINOP-2.3.2-15-2016-00008

szami projekt keretében, az Eurdopai Unié tamogatiasiaval, az Eurépai Regiondlis Fejlesztési Alap
tarsfinanszirozasaval valésult meg.
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FOLYEKONY SZERVES VEGYULETEK, MINT HIDROGENTAROLO
RENDSZEREK: Ir(1)-NHC KOMPLEXEK AKTIVITASA HIDROGENEZESI-
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¢ MTA-DE Redox és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatocsoport, Debrecen

A megujulé energiaforrasok altal termelt energia biztonsagos és reverzibilis tarolasa mind az alap
mind pedig az alkalmazott kutatdsok kdzéppontjaban allnak. Ennek egyik megvaldsuldsi modja lehet a
hidrogénben tarolt energia felszabaditésa, példaul tiizeldanyag-cellakban elektromos aram termelhetd
karos anyag kibocsajtasa nélkiil. A molekuléris hidrogén biztonsagos és reverzibilis kémiai tarolasara
sokféle javaslat, elképzelés létezik, a folyékony szerves hidrogéntarold rendszerek (melyek
hidrogénezési, dehidrogénezési reakcidkon alapulnak) alkalmazasa univerzalis megoldas lehet a
problémara.

A kutatocsoportunk intenziv kutatasokat folytat a hidrogén tarolds témakorében, sikeresen
megvalositottak vizes kdzegben a formiatsok bontasat, hidrogénkarbonatok hidrogénezését zart és
aramlasos rendszerben egyarant, ahol Ru és Ir alapu katalizatort alkalmaztak [1-2].

Munkank soran szintetizaltunk és alkalmaztunk szamos 0j Ir(I)-NHC és Ir(I)-NHC-foszfin
katalizatort (NHC = N-heterociklusos karbén, foszfin = PPh,, mtppms, mtppts) ketonok homogén
katalitikus hidrogénezésében [3-4]. Az elballitott komplexek a ketonok hidrogénezésével képz6dott
megfeleld szekunder alkoholok dehidrogénezését is aktivan katalizaltak. Részletes vizsgalatokat
végeztiink, hogyan hatnak a kiilonb6z6 fizikai és kémiai paraméterek az egyes rész folyamatokra.

[1] H. Horvath, G. Papp, H. Kovacs, A. Katho, F. Joo; International Journal of Hydrogen Energy, 2019,
(44), 28527-28532 ’

[2] H. Horvath, G. Papp, R. Szabolcsi, A. Kathg, F. Joo: ChemSusChem, 2015, (8), 3036.

[3] H. Horvath, A. Katho, A. Udvardy, G. Papp, D. Szikszai, F. Joo: Organometallics, 2014, (33), 6330-
6340.

[4] K. Orosz, G. Papp, A. Katho, F. Joo, H. Horvath: Catalysts, 2020. (10) (1), 17.

A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurépai Unié tamogatiasaval, az
Eurépai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg. A szerzok koszonik a tAmogatast a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés alapnak (NKFI-FK128333) is.
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TAVOLSAGSZEPARALT KETSZERES HIBRID SURUSEGFUNKCIONAL-
ELMELET GERJESZTETT ALLAPOTU SZAMITASOKHOZ

Mester David, Kallay Mihaly

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut 6-8.

Az 1dofliggd strtiségfunkcional-elméleten (TDDFT) alapuld szamitasok esetén kvantitativ
eredmények kizarolag a Hartree—Fock kicserélodési jarulékot is tartalmazo tn. hibrid funkcionaloktol
varhatoak. A hibrid TDDFT gerjesztési energiak pontossaga vegyérték gerjesztések esetén megfeleld,
azonban Rydberg és toltésatmenettel jard gerjesztések leirasara, illetve kiterjedt m-elektronos
rendszerekre mar kevésbé kielégito.

A modszerek javitasara az elmult években két lehetdség terjedt el. Az egyik, hogy a korrelacios
energiat egy bizonyos ardnyban hulldmfiiggvény-alapt moddszerekkel szamitjuk [1]. Ezen
funkcionalokat kétszeres hibrid funkcionaloknak nevezziik. A masik lehetdség, hogy a részecskék
kozotti kolesonhatasokat szeparaljuk a tdvolsag fliggvényében, és kis tavolsagnal DFT modszerekkel,
mig nagy tavolsagnal hullamfiiggvény-alapu modszerekkel szamitjuk az egyes jarulékokat [2].

A két eljaras egyesitésére TDDFT szinten eddig egyetlen probalkozas valdsult meg [3], azonban
a felirt energiaképlet csak bizonyos tipusu gerjesztések esetén elényds, illetve nem altalanosithato a
gyakorlatban tetsz6leges funkcionalokra. Munkénk soran kiterjesztettiik a Toulouse és munkatarsai altal
kidolgozott ansatzot [4] gerjesztett allapot szamitasokhoz, amely a tavolsagszeparalast a kicserélodési-
és korrelacios energiajarulékokra egyarant alkalmazza. Az igy kapott elmélet konzisztensen jobb
eredményeket szolgaltat, mint a korabbi probalkozas, illetve tetszdlegesen alkalmazhatd barmilyen
funkcional esetén. El6adasomban részletesen bemutatom a két eljaras kozti kiilonbséget, illetve az
Osszehasonlitoé szamitasokbol kapott eredményeket.

[1] S. Grimme, F. Nesse, J. Chem. Phys., 2007 (127) 154116.

[2] T. Yanai, D. P. Tew, N. C. Handy, Chem. Phys. Lett., 2004 (393) 51.

[3] M. Casanova-Paez, M. B. Dardis, L. Goerigk, J. Chem. Theory Comput., 2019 (15) 4735.
[4] C. Kalai, J. Toulouse, J. Chem. Phys., 2018 (148) 164105.

Az Innovacios és Technologiai Minisztérium UNKP-20-4 kédszamua Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt.
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METANOL ES SZUPERKRITIKUS SZEN-DIOXID ELEGYEDESI
TULAJDONSAGAINAK VIZSGALATA SZAMITOGEPES SZIMULACIOS
MODSZEREKKEL

Horvith Réka Anna® Horvai Gyorgy®, Abdenacer ldrissi®, Jedlovszky P4l

2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Fizikai Kemia és Anyagtudomdanyi Tanszék, 1111
Budapest, Miiegyetem Rkp. 3. F ép. |.Ih. mfszt.
Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, 1111 Budapest,
Szent Gellert tér-Miiegyetem 4.
®University of Lille, Faculty of Sciences and Technologies, LASIR (UMR CNRS 8516), 59655 Villeneuve d’Ascq,
Franciaorszag
dEszterhdzy Karoly Egyetem, Kémia Tanszék, 3300 Eger, Lednyka u. 6.

A metanol és szuperkritikus szén-dioxid elegyitése soran extenziv allapotjelzok— térfogat,
energia, szabadenergia, entropia — megvaltozasat Monte Carlo szamitégépes szimulaciok ¢€s
termodinamikus integralas segitségével hataroztuk meg két szén-dioxid és négy metanol potencial-
modellbdl alkotott nyolc modell kombinacid esetén tizenegy kiilonb6zo osszetétel mellett 313 K-en. A
kapott eredményeket kisérleti eredményekkel hasonlitottuk dssze, ahol erre lehetdség nyilt.

A vizsgélataink megmutattdk, hogy koriilbeliil 95 mol% szén-dioxid tartalomnal a rendszer
folyadék fazisbol szuperkritikus allapotba keriil minden modell kombinaci6 esetében. A szuperkritikus
allapot rendszerekben az elegyedési szabadenergia minden esetben pozitivnak adodott, igy ebben a
koncentracié tartomanyban azt talaltuk, hogy a két komponens egymassal nem elegyedik. Eredmények
alapjan az is kijelenthetd, hogy mind a nem elegyedés a szuperkritikus tartomanyban, mind pedig az
elegyedés a szén-dioxidban szegényebb, folyadék allapotu rendszerekben elsésorban energetikai okokra
vezethetd vissza, hiszen az elegyedési entropia értéke minden esetben nagyon kozel esik a nulldhoz, és
rdadasul a szuperkritikus tartomanyban ennek kvalitativ viselkedése is jelentdsen fligg a valasztott
modellektdl.

Emellett azt is megmutattuk, hogy a metanol expanziés koefficiense nem fligg jelent6sen a
potencialmodell megvalasztasatol, és minden esetben jo egyezést mutat a kisérleti adatokkal. Azonban
mind az elegyedési térfogat, mind pedig az elegyedési energia erdsen fiigg a tiszta szén-dioxid molaris
térfogatatol, és ebben a tekintetben a TraPPE szén-dioxid modell [1] sokkal jobb egyezést mutat a
kisérleti értékekkel, mint a Zhang és Duan altal fejlesztett modell [2].

[1] J. J. Potoff és J. 1. Siepmann, AIChE J. 2001, 47, 1676
[2] Z. Zhang and Z. Duan, J. Chem. Phys. 2005, 122, 214507
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LIPOSZOMAS HATOANYAGOK IN VITRO KIOLDODASI GORBEINEK
NEMLINEARIS MODELLEZESE TABLAZATKEZELO ALAPU ELJARASSAL

Seres Laszl6%, Juhasz Adam®°, Ungor Ditta?, Berta Katalin?, Csap6 Edit®"*

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

A formuldzott gyoégyszerhatéanyagok in vitro kioldodas vizsgélata soran az id6 fiiggvényében
rogzitett koncentracid profilok feldolgozasa altalaban az alkalmazott matematikai modell linearizalasan,
azonban ezek az ,,egyszerlisitd” modszerek kozel harminc éve feleslegessé valtak [2]. Munkaknak soran
olyan univerzalis tdblazatkezeld alapt adatkiértékelési eljarast fejlesztettiink, amely a linearizalas nélkiil
képes a kisérleti adatokra illeszteni az elterjedten hasznalt kioldodas kinetikai 0sszefiiggéseket [3]. Ezen
[4]. Az eljaras ellenérzésének céljabol méretszabalyozott liposzémakat allitottunk eld, amelyeket eltérd
technikak révén fluoreszcens (Rodamin-B) festékkel toltottiink meg. A liposzémas hatéanyag szallito
rendszereket hatéanyag tartalmuk, atlagos atmérdjiik és kolloid stabilitasuk tekintetében vizsgaltuk és
hasonlitottuk 6ssze. Ezek utan fiziologias koriilmények kozott figyeltiik meg és rogzitettiik a festék, in
vitro kioldodasat a liposzomalis kolloid rendszerbdl. A kioldodasi profilok kiértékelése alapjan
megallapitottuk, hogy a méretszabalyozas megfelelé megvalasztasa mellett a kapszulazas maddja is
jelentésen elnytjthatja a modell hatéanyag felszabaduldsat. Tovabba ramutattunk arra, hogy linearizalt
kinetikai modellek alkalmazasa pontatlansaguk mellet félrevezeté lehet a megfeleld modell
megvalasztast illetden is.

[1] N. Varga, M. Benkd, D. Sebdk, G. Bohus, L. Janovak, 1. Dékany; Microporous Mesoporous
Materials, 2015 (213) 134-141.

[2] E. Csapo, H. Szokolai, A. Juhasz, N. Varga, L. Janovak, 1. Dékany; Carbohydrate Polymers, 2018
(195) 99-106.

[3] A. Juhasz, M. Luty-Btocho, M. Wojnicki, G.K. Téth, E. Csapd; Microchemical Journal, 2019 (147)
311-318.

[4] A. Juhasz, E. Csap6, D. Ungor, G.K. Téth, L. Vécsei, 1. Dékany; The Journal of Physical Chemistry
B, 2016 (120) 7844-7850.

A bemutatott kutatasi munka az FK 131446 OTKA és a GINOP-2.3.2-15-2016-00060 palyazat, valamint a
Bolyai Janos Kutatasi Osztondij taimogatasaval késziilt. A szerzok ezuton is készonetet mondanak az idézett
cikkekben szerepl6 tarsszerzok kozremiikodéséért.
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FELULETI PLAZMON REZONANCIA SPEKTROSZKOPIA ALKALMAZASA
RECEPTOR-LIGANDUM JELLEGU KOLCSONHATASOK TERMODINAMIKAI
JELLEMZESERE

Gombir Gyongyi®, Juhasz Adam®°, Csapé Edit®”

a8 Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Szegedi
Tudomanyegyetem, H-6720, Rerrich Béla tér 1, Szeged, Magyarorszag
® MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport, Szegedi Tudomdnyegyetem, H-6720, Dém tér 8, Szeged,
Magyarorszag

Az elmult évtizedekben a receptor-ligandum jellegli kdlcsonhatasok termodinamikai jellemzésére
leguniverzalisabban alkalmazhato6 kisérleti technika az izoterm titracios kalorimetria (ITC) volt, mig a
kérdéses folyamatok modellezését a szamitastechnika fejlodésével a molekuladinamika uralta. A
hatarfeliileteken végbemend szorpcios jelenségek kvazi kétdimenzids vizsgalatat lehetové tevd
szenzortechnikak fejlédésével 1) megkozelitésben valtak vizsgalhatova az emlitett kdlcsonhatasok. A
kvazi kétdimenzios eljarasok koziil a kvarckristaly mikromérleg (QCM) modszer, valamint az optikai
hullamvezet6 fénymodus- (OWLS) és a feliileti plazmon rezonancia (SPR) spektroszkopia valt széles
korben alkalmazotta. Ezek altal a kdlcsonhato par egyikének szenzorfeliilethez torténd rogzitésére soran
a szilard/folyadék hatarfeliileten kialakitott biomimetikum révén végezhetok kvantitativ vizsgalatok. A
kvazi kétdimenzids szilard fazis kialakitasatol fliggden lehet egy sejtmembrant alkotd szolvatalt lipid
kettosréteg vagy fehérje alegységek alkotta negyedleges szerkezet modellje. A bemutatasra keriild
kutatasi munka az alfa-amino-3-hidroxi-5-metil-4-isoxazol-propionsav (AMPA) receptor modellek és
neuroaktiv kismolekulak kozotti kolcsonhatas jellemzésére iranyuld projekthez kapcesolodik [1-3].
Ennek keretében az SPR altal rogzitett szenzorgramok koncentracio- és hémérséklet-fiiggésének
ismeretében, pszeudo elsérendil kinetikai kozelités altal hataroztam meg a kotési allando értékét és
annak hémérsékletfiiggését. Majd a van 't Hoff relacio alapjan szamitottam egy szintetikusan eléallitott
és idegtudomanyi kutatasokban igéretesnek bizonyuld kinurénsav szarmazék szérum fehérjéken,
valamint AMPA receptor modellen végbemend kotddéséhez rendelhetd entalpia-, entropia- ¢€s
hokapacitas-valtozas értékeket, amelyek ismeretében megerdsithetd a molekuladinamika szdmitasok
alapjan feltételezett kotési mod.

[1] A. Juhasz, E. Csapo, D. Ungor, G.K. Toth, L. Vécsei, I. Dékany, The Journal of Physical Chemistry
B. 120 (2016) 7844-7850

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

[3] V. Hornok, A. Juhasz, G. Paragi, A.N. Kovacs, E. Csap6, Journal of Molecular Liquids. 313 (2020)
112869

A bemutatott kutatasi munka a GINOP-2.3.2-15-2016-00034 és az FK 131446 OTKA palyazat, valamint a
Bolyai Janos Kutatasi Osztondij tamogatasaval késziilt. A szerzok ezuton is koszonetet mondanak az idézett
cikkekben szerepl§ tarsszerz6k kozremiikodéséért.
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POLI(ETILEN-TEREFTALAT) BONTASA VISSZAFORGATHATO
ORGANOKATALIZATOROK SEGITSEGEVEL

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

2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar,
Szerves Kémia és Technologia Tanszék
1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.
®Downstream Hungary, Polyolefin R&D, MOL Nyrt.

A huszonegyedik szazadban a milanyagok Ujrahasznositasa rendkiviili fontossagi, mind a
kornyezetszennyezés csokkentése, mind pedig a meg nem ujuld energiaforrdsok megtakaritasa
érdekében. A poli(etilén-tereftalat) (PET) egy széleskorben, foként csomagolashoz felhasznalt,
biologiailag nem lebomlo polimer, igy nagymértékben hozzajarul a Foldiink szennyezéséhez. Ezért nem
meglepd, hogy ennek a milanyagnak a lebontdsa nagy érdeklddést valtott ki a kutatokbol.

Munkank soran hasznalt PET-palackokbol késziilt 6rleményt bontottunk le glikolizissel bisz(2-
hidroxietil)-tereftalat (BHET) monomerré. A reakcid soran az etilén-glikol tolti be a reagens és az
oldoszer szerepét is. A lebontast bombacsdben, magas hémérsékleten (170 °C-190 °C), argon-
atmoszféra alatt a hajtottuk végre. Katalizatorként a kereskedelmi forgalomban kaphat6 funkcionalizalt
szilikagélt, illetve a szilikagélhez rogzitett 1,5,7-triazabiciklo[4.4.0]dec-5-ént (TBD) alkalmaztunk. A
szilikagél szilard hordozo elénye, hogy lehetévé teszi a szerves bazis visszaforgatasat, ezzel
fenntarthatova téve a folyamatot. Miutan azt talaltuk, hogy a legstabilabb és a legaktivabb katalizator a
trialkil-amin funkcionalizalt szilikagél, optimalizaltuk a reakcioparamétereket (hémérséklet, reagens és
katalizator mennyisége, reakcididd). Ezzel sikeriilt kivaldo konverzioval (96%) lebontani a PET-et
BHET-vé.

A szerzok koszonik az OTKA (K128473), a Bolyai Janos Kutatéi Osztondij, az Uj Nemzeti Kivalosag
Program UNKP-20-5-BME-322 (KJ) és a Richter Talentum Alapitviny anyagi timogatasat.
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LIPOFIL OLDALLANCCAL MODOSITOTT CINKONA
ORGANOKATALIZATOROK
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Jozsef?

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

Napjainkban kornyezetvédelmi és gazdasagossagi szempontbol egyarant fontos feladat az
organokatalizatorok visszaforgatasa. Erre hatékony €s egyszerli megoldast jelent, ha megvaltoztatjuk a
reakcidelegy komponenseinek oldhatésagat egymashoz képest. Ez tobbek kozt az organokatalizatorra
torténod lipofil oldallanc beépitésével érhetd el [1]. Az igy adodo jelentds kiilonbség a katalizator és a
reakcidelegy tobbi komponensének polaritasa kozott lehetdéveé teszi, hogy azokat egy oldoszercserét
kovetd sziiréssel, vagy egy extrakcids 1épéssel elvalasszuk egymastol.

Célkittizésiink egy uj szintetikus modszer kidolgozasa volt, mellyel lipofil oldalcsoport épithetd
be a katalizatorokra. Ehhez el6szor metil-gallatbol kiindulva egy harom oktadecilcsoportot tartalmazo
karbonsavszarmazékot allitottunk eld. Ezt a lipofil egységet savamidképzési reakcioval rogzitettiik egy
cinkona-négyzetamid organokatalizatorra (egy aminoetil linkeren keresztiil), amely korabban kitind
enantioszelektivitis elérését tette lehet6vé Michael-addicids reakcidkban [2,3]. Az amidképzésnél
savkloridképzést és kapcsoloszerek alkalmazasat is vizsgaltunk. A kapott lipofilezett katalizatort a
jovoben kiilonb6zo aszimmetrikus konjugalt addicids reakciokban tervezziik alkalmazni.

[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. Matravdlgyi, P. Kisszékelyi, G. Dargo, P.
Huszthy, T. Holtzl, G. T. Balogh, J. Kupai, Materials, 2019 (12) 3034-3048.

[3] C. Didaskalou, J. Kupai, L. Cseri, J. Barabas, E. Vass, T. Holtzl, G. Szekely, ACS Catal., 2018 (8)
7430-7438.

A szerzék koszonik az Innoviciés és Technolégiai Minisztérium Uj Nemzeti Kivalosag Programja
(UNKP-20-5-BME-322), az OTKA (K128473), a Bolyai Janos Kutat6éi Osztondij és a Richter Gedeon
Talentum Alapitvany anyagi tamogatasat.
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DISZUBSZTITUALT AMINOSAVAKHOZ VEZETO INTERMEDIEREK
ENANTIOSZELEKTIV SZINTEZISE ES OPTIMALIZALASA
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Technologia Tanszék
1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

Munkam soran célul tiztem ki 0jfajta kiralis fazistranszfer organokatalizatorok eléallitasat. A
fazistranszfer képességet koronaéter részlet beépitésével biztositottam, kirdlis indukcidt kivalto
szerkezeti egységként pedig cinkona szarmazékokat, illetve gliikkozt kapcsoltam hozza négyzetamidon
keresztiil. A katalizatorok aktivitasat benzilezett malonat szarmazék aszimmetrikus alkilezésében
kivantam vizsgalni, ugyanis az igy eléallitott termék kulcsintermedierként szolgal enantiomertiszta o,o-
diszubsztitualt aminosavak eldallitdsdhoz, amely vegyiiletcsalad egyes képviseldi antibakterialis
tulajdonsagokkal birnak [1]. Az aminosavak eléallitasa a koztitermékekbdl szelektiv hidrolizist kdvetd
atalakitasokkal lehetséges.

Ossze kivantam hasonlitani a cinkona egységek, valamint a gliilkoz hatisat az
enantioszelektivitasra, igy kinin, hidrokinin, cinkonin és gliik6z részleteket épitettem a molekulakba.
Tovabba annak érdekében, hogy a reakciot az alkalmazott bazis szempontjabol is vizsgalni lehessen,
0tos és hatos tagszamu koronaéterekkel kapcsoltam az eldbbi vegytileteket, ezzel lehetdvé téve natrium
¢s kalium alapu bazisok hasznalatat is.

Az elvégzendd probareakciot optimalizalni kivantam az olddészer, a bazis, a reagens arany,
valamint a reakciohOmérséklet szempontjabol. Az igy kapott leghatékonyabb koriilmények kozott
kivantam vizsgalni tovabbi alkilezdszereket is, mint a C-alkilezési reakcid szubsztratjait.

[1] T. Kanemitsu, S. Koga, D. Nagano, M. Miyazaki, K. Nagata, T. Itoh, ACS Catalysis 2011 (1) 1331-
1335.

A szerzok koszonik az OTKA (K128473), a Bolyai Janos Kutatéi Osztondij, az Uj Nemzeti Kivalésig
Program UNKP-20-5-BME-322 (KJ) és a Richter Talentum Alapitviany anyagi timogatasat.
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Az organokatalizatorok egy jelentds képviseldi a cinkona alkaloidok, amelyek kémiai szerepiik
mellett valtozatos biologiai hatdssal is rendelkeznek. Ennek kivalo példaja a kinin, amely egy régota
ismert és alkalmazott malariaellenes szer, rakellenes hatassal is rendelkezik, igy érdekes kérdésként
vetddhet fel tovabbi organokatalizatorok bioaktivitasanak, rakellenes toxicitasanak vizsgalata.

A rosszindulata tumorok kezelése soran alkalmazott kemoterapia gyakran azért vall kudarcot,
mert a tumorsejtek rezisztenssé valnak az alkalmazott citotoxikus szerekre, kialakul a multidrog
rezisztencia (MDR). Az MDR egyik legjelentésebb mechanizmusa az ABC (ATP-binding cassette)
transzporterek csaladjaba tartoz6 P-glikoprotein (Pgp, ABCB1, MDR1) fehérje fokozott expresszidja,
amely szamos kemoterdpias vegyiiletet szubsztratjaként ismer fel [1]. Célunk a kininbdl kiindulva olyan
amin, tiokarbamid és négyzetamid szarmazékok szintézise volt, amelyek a kutatocsoportunk korabbi
eredményei alapjan feltételezhetden képesek eliminalni a Pgp-t tilexpresszald multidrog rezisztens
sejteket, a pumpat megkeriilve bejutni a sejtbe és/vagy inhibitorként a Pgp efflux funkcidjat gatolni,
ezaltal egy lehetséges Uj alkalmazasi teriiletet nyitva a korabban hagyomanyosan organokatalizator
funkciot betoltd vegyiileteknek. A szintetizalt vegyliletek tesztelését parentalis és MDR rakos
sejtvonalakon végeztiik. Citotoxicitas €s rezisztencia terén is sikeresen jellemeztiik a kemotipusokat.

[1] G. Szakacs, J. K. Paterson, J. A. Ludwig, C. Booth-Genthe, M. M. Gottesman, Nature Reviews Drug
Discovery, 2006 (5) 219-234.

A szerzok koszonik az OTKA (K128473), a Bolyai Janos Kutatéi Osztondij, az Uj Nemzeti Kivalésig
Program UNKP-20-5-BME-322 (KJ) és a Richter Talentum Alapitviany anyagi timogatasat.
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D-GALAKTOZALAPU KORONAETEREK SZINTEZISE ES ALKALMAZASA
ASZIMMETRIKUS REAKCIOKBAN

Orban Istvan, Rapi Zsolt, Baké Péter
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Budafoki ut 8.

A szupramolekularis kémia a kémiai tudomanyok manapsag egyik legnagyobb léptékben fejlédo
teriilete. Olyan szerkezetekkel foglalkozik, melyeket elsdsorban nem kovalens hanem tobb ponton hato
masodlagos kotderdk tartanak dssze [1]. Ilyen komplex rendszert képesek 1étrehozni a makrociklusos
poliéterek kozé tartozo kiralis koronaéterek is. Segitségiikkel bizonyos kémiai reakciokban elérhetd,
hogy enantiomertisztan vagy enantiomerfelesleggel képz6djon a kivant termék.

Kutatocsoportunkban nagy multja van a szénhidratalapt kiralis koronaéterek szintézisének,
illetve aszimmetrikus reakciokban val6 hasznalatuknak [2], munkam sordn pedig célul tliztem ki azt,
hogy 1j D-galaktozalapu kiralis makrociklusokat szintetizaljak.

A csoportban eddig legtobbet a D-gliikozalapi koronaéterek szintézisével és vizsgalataval
foglalkoztak. A kozelmultban bebizonyosodott egy galaktdz egységet tartalmazo makrociklusrol, hogy
enantioszelektivitasa tobb esetben eléri vagy meghaladja a kutatdcsoportban eldallitott analog
szerkezetll, &m gliikdz egységet tartalmazo makrociklusét. Az altalam eléallitott koronavegyiiletekben
ujdonsag egyrészt a 4,6-benzilidén-acetal szerkezet helyett a kevésbé merev, de egyben savra nem
érzékeny 4,6-di-O-benzil védéesoport a galaktopiranozid egységen, masrészt a nitrogénen kialakitott 2-
(2-metoxifenil)-etil, valamint 2-(3,4-dimetoxifenil)-etil oldallanc.

Az Uj katalizatorokat két folyadék-folyadék fazistranszfer reakcioban teszteltem: 2-
peroxiddal torténd epoxidacidjaban. Ezekben a reakcidkban jo termelés (77-95%) mellett valtozo
enantiomerfelesleggel (6-68%) keletkeztek a termékek.

Vizsgaltam még az (E)-3-fenil-2-(fenilszulfonil)-akrilnitril és dietil-brommalonat kozott natrium-
karbonat segitségével lejatsz6do reakciot is. A szilard-folyadék kétfazisu reakcioban az 0j katalizatorok
kitling termelést (93-95%) és jo enantiomerfelesleget (76-80%) értek el.

[1] R. G. Chapman, J. C. Sherman; Tetrahedron 1997, (53), 15911-15945.
[2] P. Bako, Zs. Rapi, Gy. Keglevich; Periodica Polytechnica 2015, (59) 51-58.
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A ciklopropan gylrli szamos természetes vegyiilet €s biologiailag aktiv anyag épitéeleme [1],
melyek esetenként virus-, baktérium-, vagy tumorellenes hatassal rendelkezhetnek [2]. A ciklopropan-
szarmazékok fontos intermedierek a preparativ kémiaban is, korabban szamos szintézisben sikeresen
alkalmaztak mar oket [3-5]. Eldallitasukra az egyik legaltalanosabb modszer a Michael-inicialt
gylriizaras (MIRC), amely megvalosithatd aszimmetrikus fazistranszfer katalizis koriilmények
kozott. A szénhidratok olcsd, természetes, nem mérgezd vegyiiletek, a beldliik felépitett koronaéterek
pedig optikailag aktiv, fazistranszfer katalizatorként alkalmazhat6 makrociklusok.

A kutatocsoportunkban vizsgaltak dietil-brommalonat reakcidjat benzilidén-malonitril, illetve
benzilidén-cianoszulfon-szarmazékokkal, szilard-folyadék fazistranszfer koriilmények kozott. A
Michael-addicios reakciokban altalaban hatasosnak bizonyult gliikzalapu, hidroxipropil oldalkarral
rendelkez6 koronaéter ezekben a reakciokban nem eredményezett nagy enantiomerfelesleget (32% és
50% ee), a Michael-akceptor szarmazékainak esetében azonban mar nagyobb ee értékeket mértiink
(99% enantiomerfeleslegig). Késébb a reakciokat elvégeztiik L-treitol- és D-galaktozalaptu koronaéterek
felhasznalasaval is, melyek tobb esetben is 80%-nal nagyobb ee értéket generaltak. A szerkezet-hatas
Osszefiiggések vizsgalata alapjan az aszimmetrikus indukcid mértékét a kiindulasi cukorvegyiilet és a
monoaza-15-korona-5 gytirt nitrogénatomjan 1évé oldalkar nagymértékben befolyasolja.

Vizsgaltuk mas Michael-akceptor, a benzilidén-cianecetészter ciklopropanalasat is. A kiindulasi
vegyiiletet és analogonjait a hagyomanyos Knoevenagel-kondenzacié koriilményeitél eltéréen
aluminium-oxiddal katalizalva allitottam el6, ezzel gyorsabban, kevesebb tisztitasi 1épéssel jutottam a
termékekhez. A benzilidén-cidnecetészter MIRC-reakcidjanak vizsgalata soran elsé Iépésben a
katalizator optimalizalasat végeztem el. A legnagyobb aszimmetrikus indukciot (89% ee) egy D-
gliikozalapu, feniletil oldalkarral rendelkez6 koronaéter generalta.

A jovoben tervezem az oldoszer és a bazis optimalizalasat, végiil optimalis koriilmények kozott
a benzilidén-cidnecetészter szarmazékaival a katalitikus rendszer robusztussagat is vizsgalni fogom.

[1] R. Faust; Angewandte Chemie — International Edition, 2001 (40) 2251-2253.
[2]J. Salaiin; Topics in Current Chemistry, 2000 (207) 1-67.

[3] H. U. Reissig; Topics in Current Chemistry, 1988 (144) 73-135.

[4] D. C. Nonhebel; Chemical Society Reviews, 1993 (22) 347-359.

[5] Z. Goldschmidt, B. Crammer; Chemical Society Reviews, 1988 (17) 229-267.
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Az AKRI1C enzimek aldo-keto reduktazok, amelyek a szervezet szteroid metabolizmusaban
toltenek be fontos szerepet. Képesek hormonalisan aktiv vegyliletek (0sztrogének, androgének,
progeszteron) inaktivalasara, illetve ezen folyamatokkal ellentétesen hormonok szintézisére is [1].
Rakos sejtekben, gyakran a kemoterapias szerek okozta oxidativ stresszre adott valaszként,
megemelkedik ezen biokatalizatorok mennyisége, amelyek képesek redukcid révén eltavolitani a
képzddott reaktiv oxigén elemeket, igy rezisztens malignus tumorok alakulhatnak ki [4]. Az egyes
enzim altipusok tehat gyakran egy metabolikus utvonalban vesznek részt, és egymadssal ellentétesen
hatnak, mindezek alapjan kiemelten fontos olyan inhibitorok kifejlesztése, amelyek szelektiven képesek
gatolni az egyes enzim izoformakat.

A kozelmultban, a Szerves Kémiai Tanszék Szteroidkémiai Kutatocsoportjdban, A-gytiriben
halogénezett 13a- és 13B-Osztron szarmazékokat allitottak eld, majd egyiittmiikodésben in vitro
vizsgaltak azok AKRI1C enzimekre gyakorolt hatasat. A tesztvegyiiletek koziil 6 potens inhibitor
szelektiven gatolta az adott enzim miikodését.

Jelen vizsgalatban a biologiai eredmények mélyebb megértése érdekében, illetve Gijabb jeloltek
tervezésének elGsegitésére szamitogépes szimulaciot végeztink az AKR1C(1-3) enzimek esetében.
Ennek elso 1épéseként olyan szamitogépes modellt akartunk kifejleszteni, mely képes visszaadni a
biologiai mérések fobb jellegzetességeit: C1-C3 enzimszelektivitas, esetleges kotési preferencia
sorrendek. Ezen feliil vizsgalni kivantuk, hogy az inhibitor enzimhez valé kétddése (amennyiben az
aktiv centrumban torténik), az enzim redukalt (NADPH) vagy oxidalt (NADP+) kofaktorral valo
kapcsolodasa soran valosul meg.

Az egyes enzimek kiindul6 3D-s modelljét a Protein Adatbankbdl (PDB adatbazis, www.pdb.org)
vettiik, melyet a Schrodinger Suits programcsomag kiilonb6zé moduljainak alkalmaztatasaval
finomitottunk tovabb [3]. Nevezetesen, egy rovid molekuladinamikai (MD) szimulacidval hataroztuk
meg a dokkolashoz hasznalt target szerkezetét, majd dokkolast végeztiink az igy megalkotott enzim
modelleken, és megvizsgaltuk, hogy a scoring értékek mennyiben képesek visszaadni a bioldgiai
mérésben tapasztalt szelektivitasi tulajdonsagokat. Mivel igen eltéré kotésmodok is megjelentek a
dokkolas eredményeként, hosszabb MD szimuléciok segitségével meghataroztuk a kapott ligandum-
fehérje komplex stabilitdsat. Ezek a vizsgalatok egyben lehetdséget adtak fejlettebb kotési
szabadenergia meghatarozasara, nevezetesen az MM-GBSA mddszer alkalmazasaval.

[1] T.L. Riziner, T. M. Penning, Steroids, 2014 (79) 49-63.

[2] H.B. Deng, M. Adikari, H.K. Parekh, H. Simpkins, Cancer Chemotherapy and Pharmacology,
2004 (54) 301-307.

[3] Schrodinger Suits. Release 2020-3_Schrédinger, LLC, New York, NY, 2020

Koszonjiik az OTKA SNN 1234329 tamogatasat.
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ATMENETIFEM-KATALIZALT KERESZTKAPCSOLASI ES C-H AKTIVALASI
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Az ezredfordulot kovetden az atmenetifém-katalizalt keresztkapcsolasi reakciok széleskortien
alkalmazott eljarasok, mivel olyan reakciok kivitelezését teszik loehetévé, amelyek korabban nem, vagy
csak rendkiviil alacsony hozammal és szelektivitassal voltak megvaldsithatok. Ezek kozott elterjedtek
az aril-halogenidek Pd-katalizalt C-C, C-N vagy C-P reakcioi.

Napjainkban, a zold kémia alapelveinek eleget téve, olyan eljarasok keriilnek eldtérbe, amelyek nem
aril-halogenidb6l, hanem fenolészter szarmazékbol indulnak ki. A fenolok karbamoil-, pivaloil- és
szulfamoil-szarmazékai szamos atalakitasi lehet6séget nytjtanak.

Munkank célja a 13a-0sztron és 17-dezoxi-szarmazékanak fenolos hidroxilcsoportjan olyan
heteroatomot tartalmazoé funkcios csoport kiépitése volt, amely jo tavozo- vagy iranyitd csoportként
szerepelhet atmenetifém-katalizalt atalakulasokban.

Els6ként a szteroid-karbamatok szintézisét hajtottuk végre, majd Suzuki-Miyaura keresztkap-
csolasba vittiik azokat, Pd helyett Ni-alapu katalizatort hasznalva. Hagyomanyos melegitéssel nem
tortént atalakulds, azonban mikrohullamt besugarzas hatasara képz6dott a kivant termék. A
reakciomechanizmusra is tettiink javaslatot. Munkénk tovabbi részében a szteroid-karbaméatokat
mikrohullamt besugarzassal C-H aktivalasi reakciokba vittiikk. A besugarzas koriilményeinek
valtoztatasaval elértiik, hogy egy 1épésben, tandem reakcidban megvalosithato legyen a C-H aktivalas
s az iranyito csoport eltavolitasa is.

[1] C. C. C. J. Seechurn, M. O. Kitching, T. J. Colacot, V. Snieckus, Angew. Chem. Int. Ed., 2012 (51)
5062 -5085

[2] K. W. Quasdorf, M. Riener, K. V. Petrova, N. K. Garg,, J. Am. Chem. Soc., 2009 (131) 17748—17749
[3] K. W. Quasdorf, X. Tian, N. K. Garg, J. Am. Chem. Soc., 2008 (130) 1442214423

Koszonjiik az UJ NEMZETI KIVALOSAG PROGRAM, Nemzeti Felséoktatasi Kivalosag Osztondij —
Bolyai+ Felséoktatasi Fiatal Oktatoi Kutatdi Osztondij UNKP-19-4-SZTE-71
»NEW NATIONAL EXCELLENCE PROGRAM OF THE MINISTRY OF HUMAN CAPACITIES”.
This work was supported by National Research, Development and Innovation Office-NKFIH through
projects OTKA SNN 124329.
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A hipoklérossav és az aminosavak kdzvetlen reakciojaban N-kléraminosavak keletkeznek. A
kléraminok kémiaja két teriileten fontos. Egyrészt kdrnyezetkémiai szempontbdl a viztisztitds soran
jatszanak jelentOs szerepet, mig biologiai szempontbdl is kiemelkeddek. Ugyanis a hipokldrossavnak és
a kléraminoknak meghatarozé funkcidja van a szervezet gyulladasokkal szembeni védelmében [1,2,3].

Az irodalomban viszonylag kevés biztos eredményt talalunk az N-kléraminosavak képzddésével
és bomléasaval kapcsolatban. Ezért korabbi kutatasaink soran 17 fehérjealkotdé aminosav
hipoklorossavval lejatszodo reakcidjaban részletes képzodéskinetikai vizsgalatokat végeztiink. A
gyorsan képz6dd kloraminok egy viszonylag lassu folyamatban elbomlanak. Részletes kinetikai
vizsgalatokat végeztiink az o-alaninbol, illetve az elagazd lanci aminosavakbodl keletkez6 N-
kléraminosavak bomldsara vonatkozdan és a folyamat soran keletkez6 termékeket is azonositottuk.

Az N-klérozott elagazd lancu aminosavak bomlasa az N-klor-a-alaninnal 6sszehasonlitva eltérd
Kinetikai sajatsagokat mutat és a kiilonbség minden bizonnyal az eltéré a-alkil-szubsztituenseknek
koszonhet. Ezért érdekes kérdés, hogy az aminocsoporton 1évo egyik hidrogén kozvetlen helyettesitése
egy alkil-csoporttal, hogyan befolyasolja ezen reakciok lefutasat. Vizsgalataink f6 célja, hogy
részletesen tanulmanyozzuk a hipoklorossav és az N-metil-szubsztitualt aminosavak kozotti reakciok
kinetikajat és mechanizmusat, valamint az eredményeket Gsszehasonlitsuk a megfeleld fehérjealkoto
aminosavakkal lejatszodo reakciok eredményeivel.

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

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

[3] J. M. Pullar; M. C. M. Vissers; C. C. Winterbourn, IUBMB Life 2000, 50, 259.
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A kloraminok kémigja két teriileten kiillondsen fontos. Egyrészt a viztisztitas soran alkalmazott
klor és hipoklorossav a vizben levé ammonidval és szerves aminokkal reakcidoba 1ép és igy N-
kloraminok képzddnek. A kloraminok masodlagos fert6tlenitészerként képesek a mikroorganizmusok
és a baktériumok elpusztitasara. Masrészt a kloraminok bioldgiai szempontbdl is jelentdsek. A
szervezetlinkben 1év6 hidrogén-peroxid és kloridion reakcidjaban hipoklorossav képzddik, ami erélyes
oxidalészerként képes reagalni a fehérjékkel, illetve aminosavakkal, igy a kloraminok az élo
szervezetben is megjelennek [1,2]. Ezen okok miatt fontosnak tartjuk a kléraminok bomlasanak
részletes kinetikai vizsgalatat. Korabban mar tobb kutatocsoport, koztilk a mi kutatdcsoportunk is
szdmos kloramin bomlaskinetikdjat tanulmanyozta, azonban a jelenleg vizsgalt N-kloretilamin és N-
klorpropilamin bomlaskinetikdjara nem talaltunk eredményeket az irodalomban.

Munkank soran a bomlaskinetika kovetésére spektrofotometrias és :H NMR méréseket végeztiink.
Semleges koriilmények kozott ‘H NMR mérések segitségével kovettikk a kloraminok bomlasat,
azonositottuk az acetonitrilt és az acetaldehidet, mint a folyamatok végtermékei. A kinetikai és az NMR
vizsgalatok eredményei alapjan megallapitottuk, hogy az N-kloretilamin bomlasa két reakciouton megy
végbe. Az egyik folyamat egy masodrendii reakcid (k.), ami sordn két N-kloretilaminbol N,N-
dikloretilamin, illetve N-kléretanimin intermediereken keresztiil acetonitril képzddik. A masik reakcidut
az aminosavakbol képz6d6 N-kloraminosavakra jellemzO, elsérendii folyamat (k.), amiben az
acetaldehid a végtermék.

A pH-fiiggd vizsgilatok alapjan megallapitottuk, hogy semleges, enyhén lugos kozegben
viszonylag stabilak a kléramin oldatok, azonban a pH ndvelésével egyre gyorsabba valik a bomlasuk és
a spektralis valtozas is eltér a semleges kdzegben mért valtozastol. Lugos koriilmények kozott az
abszorpcidos maximumon kapott kinetikai gorbék egyszerii egy exponencidlis tagot tartalmazo
Osszefiiggéssel jol illeszthetoek, azaz a folyamat elsérendd.

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

[2] T. Dokter, Formation of NCI, and N.O in the reaction of NaOCI and nitrogen compounds, Journal
of Hazardous Materials, (1985), 12, 207-224.

Az anyagi forrasért koszonetet mondok az OTKA K 124983 szami palyazatnak.
A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurdpai Unié tamogatasaval, az
Eurépai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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A FELULETI STABILIZACIO MECHANIZMANAK SZEREPE AZ EZUST
NANORESZECSKEK AGGREGACIOS VISELKEDESERE BIORELEVANS
KORULMENYEK KOZOTT

Bélteky Péter?, Zakupszky Dalma?, Boka Eszter?, Rénavari Andrea?, Kénya Zoltan®®

aSzegedi Tudomanyegyetem, Interdiszciplinaris Kivalosagi Kozpont, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék,
6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
bMTA-SZTE Reakcickinetikai és Feliiletkémiai Kutatocsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

Az eziist nanorészecskék (AgNP) az egyik legelterjedtebben kutatott nanoszerkezetek a kivalo
biologiai aktivitasuknak kdszonhetden. Kutatasaink soran a nanorészecskék kolloidalis stabilitasanak
hatasat vizsgaltuk ezen eldnyds tulajdonsag tiikrében. Az €16 szervezetekben jelenlévd valtozatos pH,
illetve elektrolit-, és biomolekula koncentraciok mind jelent6sen befolyasoljak a részecskék aggregacios
viselkedését, ami a nagy fajlagos feliilet elvesztése mellett a toxicitasukat is csokkenti [1]. Az aggregacio
gatlasat a részecskék megfeleld feliileti boritasaval érhetjiik el, amelynek a mechanizmusa alapulhat
elektrosztatikai taszitdson, sztérikus kolcsonhatasokon, van ezek kombindcidjanak révén
elektrosztérikus interakciokon.

Munkank soran 10 nm koriili nanorészecskéket szintetizaltunk olyan modon, hogy mindharom
stabilizal6 mechanizmusra modell rendszert hozzunk létre. Az elektrosztatikus stabilizalast citrat
csoportokkal (AgNP@C), a sztérikust polivinil-pirrolidonnal (AgNP@PVP), az elektrosztérikust pedig
z0ld tea kivonattal (AgNP@GT) modelleztik, az aggregacios viselkedésiiket pedig UV-Vis
spektroszkopia és dinamikus fényszérasmérés (DLS) segitségével kovettiik 24 6ran keresztiil olyan
koriilmények kozott, amelyek jellemzok a biologiai rendszerekre.

Eredményeink alapjan az elektrosztatikai stabilizalds dnmaban nem elegendd a részecskék
kolloidalis stabilitasanak fenntartasahoz, ellenben a tisztan sztérikus hatasok mellett nem
elhanyagolhatdo a nanorészecskék kémiai degradacidja. Az elektrosztérikus rendszerben latszolag
egyesiil a két el6z6 mddszer elénye, azonban mindezek mellett az eredményeink arra utalnak, hogy €16
szervezetekben a kialakuld biomolekularis koronak hatdrozzak meg az in vivo kémiai és kolloidalis
részecskestabilitast.

[1] P. Bélteky, A. Rénavari, N. Igaz, B. Szerencsés, 1. Y. Téth, 1. Pfeiffer, M Kiricsi, Z Kodnya
International Journal of Nanomedicine, 2019 (14) 667-687.

Az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-4-SZTE-580 kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios alapbdl finanszirozott szakmai tAmogatasaval
késziilt.
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ELEKTROKATALIZATOR ELOALLITASA ATOMI RETEGLEVALASZTASOS
MODSZERREL

Ballai Gergé?, Gyenes Tamas?, Haspel Henrik®, Kukovecz Akos?, Kénya Zoltan®°

2 Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai
Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.
b King Abdullah University of Science and Technology, KAUST Catalysis Center, Advanced Catalytic Materials,
Thuwal 23955, Saudi Arabia
*MTA-SZTE Reakciokinetikai és Feliiletkéemiai Kutatocsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla ter 1.

A tiizel6anyag-cellak az utobbi idében a kutatdsok kereszttiizébe keriiltek, mint lehetséges
alternativai a hagyomanyos tiizeldanyagoknak. Kiilondsen igaz ez a direkt folyadékos tiizeldanyag
(Direct Liquid Fuel Cell/ DLFC) celldk esetén, melyek a konnyebben kezelhetd és biztonsdgosabb
tiizel6anyagnak, a kis méretiiknek és az alacsony miikodési hdmérsékletiiknek koszonhetéen egyre
szélesebb korben terjednek el. A tiizel6anyag cellakban hasznalt katalizator szubsztratra vald felvitele
megvalosulhat tobb modon is. Ilyen modszer lehet az egyéb modon szintetizalt nanorészecske felvitele
aeroszol formajdban, a s6 formajaban felvitt katalizator kiredukadlasa vagy az atomi
réteglevalasztas. Kutatasunk soran mi ezek koziil az atomi réteglevalasztasos modszert (Atomc Layer
Deposition/ ALD) hasznaltuk mellyel szabalyozhatoan, egyszeriien és gyorsan hozhatok 1étre vékony
rétegek vagy nanorészecskék a szubsztrat feliiletén.

A munkank soran platina és platina/titanat katalizatorokat allitottunk el6 a tiizel6anyag celldkban
gaz diffuzioés rétegként alkalmazott szénpapir feliiletére. Az igy szintetizalt elektrodokat pasztazéd és
transzmissziés elektronmikroszkopos, illetve rontgen diffraktometrias modszerrel karakterizaltuk. A
katalizatorok elektrokémiai aktivitasat is vizsgaltuk kiilonb6z6 reakciokban, példaul a metanol és a
hangyasav oxidacios reakcidiban.

Azt tapasztaltuk, hogy a titan-dioxid jelentésen hat a platina részecskeméretére, az
elektrokémiailag aktiv feliiletre €s potencidlisan a szénmonoxid altali mérgezddést is csokkentheti. Az
altalunk eldallitott katalizator olcsobb alternativaja lehet a piacon elterjedt platina/ruténium 6tvozetbol
késziilt katalizatoroknak.
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UV-POWER LED ALKALMAZASA HETEROGEN FOTOKATALIZIS SORAN -
REAKTORTERVEZES, EPITES ES TESZTELES

Nafradi Maté, Hlogyik Tamas, Alapi Tiinde
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Szegedi Tudomanyegyetem, 6720 Szeged, Dom tér 7.

A nagyhatékonysagu oxidacids eljardsokon alapuld kiegészitd viztisztitdsi modszerek gyakran
UV fény alkalmazasat igénylik. Intenziv fejlesztésiiknek és szamos kedvezd tulajdonsaguknak
kdszonhetben, napjainkra az UV tartomanyban sugarzo LED fényforrasok jo alternativat nyujtanak a
higanygézlampdk, mint UV fényforrdsok helyettesitésére. Munkank soran UV Power-LED
fényforrasokkal mitkodo fotoreaktort terveztiink, épitettiink és teszteltiink.

A fotoreaktor 12 db 367 nm-en sugarzé UV Power-LED-del szereltiik fel. A LED-ek optimalis
mikodésének megfeleld homérsékletet hiitéelemekkel biztositottuk. Az elrendezés lehetdvé tette a
fényforrés és a reaktor fala kozti tdvolsag valtoztatasat is. A LED-ek altal kibocsatott fotonfluxust az
aramerdsség valtoztatasaval, ezen keresztiil pedig a betaplalt elektromos teljesitménnyel szabalyoztuk.

A fényforrasok foton fluxusanak meghatirozdsa vas-oxalat aktinometriaval tortént. Az
aramerdsség, illetve a betaplalt elektromos teljesitmény fliggvényében a kibocsatott fotonok fluxusa
linearisan valtozott. Kumarin segitségével meghataroztuk a hidroxilgyok képzodési sebességének a
foton fluxustdl valo fliggését allando TiO. fotokatalizator koncentracio mellett. A kapott eredményeket
Osszehasonlitottuk a 300-400 nm tartomanyban sugarzé higanygdézlampa alkalmazéisa soran kapott
eredményekkel. A LED fényforrasokkal miikodé fotoreaktor esetén kozel azonos elektromos
teljesitmény mellett mind a kumarin atalakulasi sebessége, mind a hidroxilgydkkel vald reakcioban
képzddd umbelliferon képzddési sebessége jelentdsen meghaladta a higanygdzlampa alkalmazasa soran
mért értékeket. Ugyanakkor a latszélagos kvantumhasznositasi tényezoket Osszevetve a két fényforras
alkalmazasa kozti kiilonbség nem volt szamottevd. A két fényforrast teszteltiik szulfametoxipiridazin,
egy altalanosan hasznalt antibiotikum hatdéanyag atalakitasaban is, mely soran hasonlé eredményeket
értiink el.

Alapi Tiinde koszoni a Bolyai Janos kutatéi 6sztondij tAmogatasat.

A publikici6 az Innovaciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-2-SZTE-409, UNKP-20-3 -SZTE-548
és UNKP-20-5-SZTE-639 szamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és
Innovacids alapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt.

A szerzok koszonik az NKFI FK132742 szami OTKA projekt timogatasat.
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VAKUUM-ULTRAIBOLYA TARTOMANYBAN SUGARZO FENYFORRASOK
HATEKONYSAGANAK OSSZEHASONLITASA ANTIBIOTIKUM
HATOANYAGOK ATALAKITASA SORAN

Farkas Luca, Varga Virag, Alapi Tiinde

Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Szeged, Dom ter 7.

A hagyomanyos biologiai viztisztitds gyakran nem alkalmas a kiskoncentracioban jelenlévd
biologiailag aktiv szerves szennyezok, tobbek kozott a gydgyszermaradvanyok eltavolitasara, igy azok
egyre gyakrabban kimutathatok felszini vizeinkben. Ennek kovetkeztében az €16 szervezetek
gyogyszerterhelése a vizen keresztiil (akar €l6vizként akar ivovizbazisként gondolunk ra) folyamatossa
valhat. Napjainkban szdmos egészségiligyi probléma (funkcionalis medddség, vagy a daganatos é€s
immunrendszeri problémdkra visszavezethetd betegségekkel kiizd6k szdmanak drasztikus novekedése)
egyik feltételezett oka a szervezetiinket éré folyamatos gyogyszerterhelés. A hagyomanyos viztisztitasi
eljarasok mellé ezért kiemelten fontos olyan utokezelések kidolgozasa és fejlesztése, amelyek képesek
eltavolitasara.

A kisérleti munkank soran kétféle, a VUV tartomanyban sugarzoé fényforras alkalmazhatosagat
vizsgaltuk és hasonlitottuk 6ssze a szulfonamidok koz¢ tartozo antibiotikum hatéanyagok vizes oldatbol
val6 eltavolitasa szempontjabol. Az egyik fényforras a nagytisztasagu viz eldallitdsara is hasznalt 254
és 185 nm-en sugarzo kisnyomasu higanygézlampa, mig a masik az egyetlen kereskedelmi forgalomban
kaphat6 VUV tartomanyban sugarzé excimer lampa, a Xenon-excimer lampa volt, mely 172 nm-en
sugdroz. Vizsgaltuk és Osszehasonlitottuk a két fényforras hasznalata sordan az egyes hatdanyagok
atalakulasi sebességét, valamint azok négykomponensii oldatai esetén azok egymasra gyakorolt hatasat.
Harom kiilonb6zé matrixnak a szerves anyagok atalakulasi sebességre kifejtett hatasat hasonlitottuk
0ssze mindkét fényforras esetén, melyek a csapviz, forditott ozmozissal tisztitott ipari szennyviz,
valamint biologiailag tisztitott lakossagi szennyviz voltak. Emellett 6sszehasonlitottuk minden esetben
a kiindulasi vegyiiletek 90%-os atalakulasahoz sziikséges befektetett elektromos energiat is.

Alapi Tiinde koszoni a Bolyai Janos kutatoi 6sztondij tamogatasat.

A publikicié az Innoviciés és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-3-SZTE-459 és UNKP-20-5-SZTE-639
szami Uj Nemzeti Kivalosag Programjianak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés alapbél
finanszirozott szakmai timogatasaval késziilt.

A szerzok koszonik az NKFI FK132742 szami OTKA projekt timogatasat.
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