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ANALITIKAI ANKET-2026

ELTE Gomb Aula, 2026. februar 10-11.

A belépés ingyenes, de regisztraciohoz kotott.

Eloadas benyujtasa: 2025. december 1-ig!

Kiallitoi dosszie letoltése és jelentkezeés:

A Labortechnika Kiallitas célja, hogy lehetoseget adjon
a legkorszerubb analitikai termékek, szolgaltatasok megismertetéseére,
kapcsolatok épitésere,eléadasok és poszterek bemutatasara.

A kiallitashoz Analitikai Ankéttal csatlakozunk, melynek keretében
az analitika korszeru fejlesztési iranyai és fontos alkalmazasi teruletei
kerulnek bemutatasra.

Az anket részeként kapcsolodunk az IUPAC Global Women’s Breakfast,
IUPAC GWB2026 kezdeményezéshez.

Szeretettel varjuk Ondket! MKE Titkarsag

MAGYAR HUNGARIAN nMAGYAR D A e &
s (@ M ST (8 ) ELTE iy



ATTEKINTO PROGRAM / SHORT

PROGRAM

2025. oktober 27, hétfo /27 October 2025 Monday

09.30 —
10.30 - 11.00

11.00 - 12.00

12:00 — 12:05

12.05 -13.15

13.15-14.30

14.30 — 14.45

14.45-15.45

15.45-16.00

16.00 - 17.00

17.00 -17.10

17.10 -17.15

18.00 — 21.00

Regisztracio / Registration
Megnyit6 / Opening ceremony
Prof. Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete Csongrad Megyei Csoportjanak elndke
Hannus Istvan Kémia Tanari Dij atadasa
Prof. Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete Csongrad Megyei Csoportjanak elnoke
Dr. Szabé Janos, tigyvezets igazgato
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Nivédijak atadasa
Dr. Szabé Janeos, iigyvezets igazgato
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Dr. Janaky Csaba, egyetemi docens
Magyar Kémikusok Egyesiilete alelnok
Traxler Balazs, globadlis mindségellendrzési igazgato
SONEAS Vegyipari Kft.

Plenaris el6adas / Plenary presentation
Nanoszerkezetek eloallitasa, jellemzése és alkalmazasai
Eléado: Prof. Dr. Kénya Zoltan, MTA levelezé tagja, tudomdnyos és innovdcios
rektorhelyettes egyetemi tandar
Csoportkép készitése

Ebédsziinet (Diszterem el6tti folyoso) / Lunch break (in the corridor)

Nivédijas el6adasok szekcidja I.
Elnék: Dr. Varga Gabor, egyetemi adjunktus

Kavésziinet (Diszterem el6tti folyoso) / Coffee break (in the corridor)

Nivédijas eléadasok szekcidja II.
Elnék: Dr. Endrédi Balazs, egyetemi adjunktus

Kavésziinet (Diszterem el6tti folyoso) / Coffee break (in the corridor)

Szerves és Analitikai kémia L. szekci6 / Organic and Analytical chemistry session I
Elnok: Dr. Szabados Marton, tudomdanyos munkatdrs

Fiatal Kutaték Akadémidja bemutatisa
Eléado: Dr. Dométor Orsolya, FKA alumni tag

Fiatal Kémikusok Forumanak bemutatasa
Eléado: Helyi Rudolf

Konferenciavacsora / Conference dinner
(Szdlka Haldszcsarda és Rendezvényhaz; 6726, Szeged, Kozép Kikéto sor 9/4))



2025. oktober 28. kedd /28 October 2025 Tuesday

08.30 —

09.00 - 10.15

10.15-10.30

10.30 - 12.00

13.00 - 14.00

14.00 — 14.30

14.30 - 16.00

Regisztracio / Registration

Fizikai kémia L. szekcié / Physical chemistry session I
EInok: Dr. Schuszter Gabor, egyetemi adjunktus

Kavésziinet / Coffee break

Szerves kémia 1. szekci6 / Organic chemistry session I
EInok: Dr. Simon Péter, egyetemi tandrsegéd

12.00 - 13.00 Ebédsziinet / Lunch break

Szerves és Analitikai kémia II. szekcié / Organic and Analytical chemistry session 11
EInok: Dr. Domotor Orsolya, egyetemi adjunktus

Kavésziinet / Coffee break

Anyagtudomany szekcio / Material science session
Elnék: Dr. Halmagyi Tibor, anyagfejleszto, ContiTech Rubber Industrial Kft.

16.15—-17.15  Toronylatogatds a Szegedi Démban (Szegedi Doém Latogatokdzpont, 6720
Szeged, Dom tér 16.) / Visit of the tower of the Szegedi Dom (Szegedi Dom Visitor Center, 6720
Szeged, Dom Square 16)

2025. oktober 29. szerda / 29 October 2025 Wednesday

08.30 —
09.00 - 10.00

10.00 - 10.30

10.30 - 11.45

11.45-13.00

13.00 — 14.40

Regisztracio / Registration

Kornyezeti kémia szekci6o / Environmental chemistry session
Elnék: Dr. Kutus Bence, tudomdanyos munkatars

Kavészunet / Coffee break

Fizikai kémia szekcio I1. / Physical chemistry session 11
Elnék: Dr. Samu Gergely Ferenc, egyetemi adjunktus

Ebédsziinet / Lunch break

Szerves kémia II. szekcié / Organic chemistry session 11
Elnék: Dr. Lérinczi Balint, egyetemi adjunktus



KOZOSSEGI PROGRAM
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Konferenciavacsora
2025. oktober 27. 18:00-21:00
Szalka Halaszcsarda és Rendezvényhaz,
6726 Szeged, Kozeép Kikoto sor 9/A.

Toronvltogatés a egedi Domban
2025. oktober 28. 16:15-17:15

(Szegedi DOm Latogatokozpont, Szeged, Dom tér 16.)
ko6z0s indulas a konferencia helyszinérol




SOCIAL PROGRAM

- i — -,
Conference dinner
27 October 2025 18:00-21:00
Szalka Halaszcsarda €s Rendezvényhaz,
6726 Szeged, Kozeép Kikoto sor 9/A.

Visit of the tower of the Szegedi 6m
28 October 2025 16:15-17:15

(Szegedi Dom Visitor Center, 6720 Szeged, Dom Square 16)
Organized departure from the conference venue




A MAGYAR KEMIKUSOK EGYESULETE
ALTAL NiVODIJJAL KITUNTETETT
DIPLOMADOLGOZATOK 2025

BUDAPESTI MUSZAKI ES GAZDASAGTUDOMANYI EGYETEM

Horvath Anna Virag:
Szénhidratalapt makrociklusok szintézise és alkalmazasa

Schmidt Mate:

Grafén-oxiddal modositott szeparator eldallitasa és hatasa a litium-kén akkumulatorokban zajlo
poliszulfid vandorlas jelenségére €s az akkumulatorok ciklusélettartamara

DEBRECENI EGYETEM

Pogonyi-SzaniszIo Zsofia:

A bpdma ligandum Gd(III)-komplexének koordinacids kémiai vizsgalata
Sido Evelin:

Platina(Il)- és palladium(Il)-ionok szorpcioja szilika-kazein hibrid aerogéleken
Toth Klaudia:

A xantin xantin-oxidaz reakci6 vizsgalata

EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM

Budai Eszter:
Ujszerti, poli(dimetilsziloxan) alapt nanoszerkezetii amfifil kotérhalok

Ecseri Gabor:
Quantum mechanical calculation of Reaction rate coefficients

Herczegh Attila Richard:

Katalitikus atalakitasok vizsgalata biotenzid oldatokban
Kapdos Addm:

Rézkatalizalt elektrokémiai borilezés

Németh David Dorian:
Tuning the conformational properties of Dithienylbenzene photoswitches for Solid-state applications

PANNON EGYETEM
Cziraki Balint:
3D nyomtatasra alkalmas berendezés és anyagrendszerek fejlesztése

PECSI TUDOMANYEGYETEM
Koch Marcell:

Monofoszforilalt lipid a izomerek tomegspektrometrian alapulé kvantitalasi modszerei
SZEGEDI TUDOMANYEGYETEM

Gatszegi Gerda Timea:
2-formilpiridin-guanilhidrazon szarmazékok és fémkomplexeik oldategyensulyi és redoxi
tulajdonsagai: a morfolin és piperazin szubsztiticio hatasa

Terjeki Gergo:

Agyagasvany alapt adszorbensek fejlesztése nanomiianyagok kivonasara



RESZLETES PROGRAM / DETAILED

PROGRAM

2025. oktober 27, hétfo / 27 October 2025 Monday

09.30 —
10.30 - 11.00

11.00 - 12.00

12:00 — 12:05

12.05 -13.15

13.15-14.30

13.15-13.30
13.30-13.45
13.45 - 14.00
14.00 — 14.15
14.15-14.30
14.30 — 14.45

14.45 -15.45

Regisztracio / Registration
Megnyit6 / Opening ceremony
Prof. Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete Csongrad Megyei Csoportjanak elndke
Hannus Istvan Kémia Tanari Dij atadasa
Prof. Dr. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete Csongrad Megyei Csoportjanak elndke
Dr. Szabé Janeos, tigyvezets igazgato
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Nivédijak atadasa
Dr. Szabé Janeos, iigyvezets igazgato
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Dr. Janaky Csaba, egyetemi docens
Magyar Kémikusok Egyesiilete alelnok
Traxler Balazs, globadlis mindségellendrzési igazgato
SONEAS Vegyipari Kft.

Plenaris eloadas / Plenary presentation
Nanoszerkezetek eldallitasa, jellemzése és alkalmazasai
Eléado: Prof. Dr. Kénya Zoltan, MTA levelezé tagja, tudomdnyos és innovdcios
rektorhelyettes egyetemi tandar
Csoportkép készitése

Ebédsziinet (Diszterem el6tti folyoso) / Lunch break (in the corridor)

Nivédijas el6adasok szekcidja I.
Elnék: Dr. Varga Gabor, egyetemi adjunktus

Ujszert, poli(dimetilsziloxan) alapt nanoszerkezetii amfifil kotérhalok
Eléado: Budai Eszter, végzett MSc hallgato

3D nyomtatasra alkalmas berendezés és anyagrendszerek fejlesztése
Eléado: Cziraki Balint, PhD hallgato

Katalitikus atalakitasok vizsgalata biotenzid oldatokban
Eléado: Herczegh Attila Richard, PhD hallgato

Rézkatalizalt elektrokémiaj borilezés
Eléado: Kapdos Adam, PhD hallgato

Tuning the conformational properties of dithienylbenzene photoswitches for solid-state
applications
Eléado: Németh David Dorian, végzett MSc hallgato

Kavésziinet (Diszterem el6tti folyoso) / Coffee break (in the corridor)

Nivédijas eloadasok szekcidja II.
Elnok: Dr. Endrédi Balazs, egyetemi adjunktus
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14.45 -15.00

15.00 - 15.15
15.15-15.30
15.30-15.45
15.45 - 16.00

16.00 - 17.00

16.00 - 16.15
16.15-16.30
16.30 - 16.45
16.45-17.00

17.00-17.10

17.10 -17.15

18.00 — 21.00

2-formilpiridin-guanilhidrazon szarmazékok és fémkomplexeik oldategyensulyi és
redoxi tulajdonsagai: a morfolin és piperazin szubsztitcid hatasa
Eléado: Gatszegi Gerda Timea, PhD hallgato

Grafén-oxiddal modositott szeparator eldallitasa és hatasa a littum-kén akkumulatorokban zajlo
poliszulfid vandorlas jelenségére és az akkumulatorok ciklusélettartamara
Eléado: Schmidt Maté, vegzett MSc hallgato

Agyagasvany alapu adszorbensek fejlesztése nanomiianyagok kivonasara
Eléado: Terjéki Gergd, PhD hallgato

A xantin xantin-oxidaz reakci6 vizsgalata
Eléado: Toth Klaudia, végzett MSc hallgato

Kavésziinet (Diszterem elétti folyoso) / Coffee break (in the corridor)

Szerves és Analitikai kémia L. szekcié / Organic and Analytical chemistry session I
EInok: Dr. Szabados Marton, tudomdanyos munkatars

Homok, mint heterogén katalizator a poli(etilén-tereftalat) gazdasagos depolimerizaciojaban
Eldado: Raduly Amalia, MSc hallgato

Digitalis ikerpar a gyogyszeripari fluid granuldlasban: tudomany- ¢és mesterséges
intelligencia-alapu modellezési modszerek 9sszehasonlitasa
Eldado: Takacs Orsolya, MSc hallgato

Planaris feliiletre immobilizalt ligandumok feliileti boritottsaganak nagy ateresztoképességii
meghatarozasa egylépéses, jelolésmentes SPRi modszerrel
Eléado: Katona Henrietta, MSc hallgato

LiCl atalakitasa LiOH-da
Eléado: Torok Péter, MSc hallgato

Fiatal Kutatok Akadémidja bemutatasa
Eléado: Dr. Domotor Orsolya, FKA alumni tag

Fiatal Kémikusok Forumanak bemutatasa
Eléado: Helyi Rudolf

Konferenciavacsora / Conference dinner
(Szalka Haldszcsarda és Rendezvényhadz; 6726, Szeged, Kozép Kikoto sor 9/4))

2025. oktober 28. kedd / 28 October 2025 Tuesday

08.30 -

09.00 - 10.15

09.00 - 09.15

09.15-09.30

Regisztracio / Registration

Fizikai kémia L. szekcié / Physical chemistry session I
Enok: Dr. Schuszter Gabor, egyetemi adjunktus

Egy- és kétértékii ionok aranyanak hatasa kdolajiparban alkalmazott polimerek fizikai kémiai
jellemzobire

Elbado: Garas Lilla, BSc hallgato

Haromdimenzids tiolmintazat képzédésének modellezése kétcsatornas gélreaktorban
Eléado: Vigh Péter Ferenc, BSc hallgato
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09.30 - 09.45
09.45-10.00
10.00 - 10.15
10.15-10.30

10.30 - 12.00

10.30-10.45
10.45-11.00
11.00 - 11.15
11.15-11.30
11.30-11.45
11.45-12.00
12.00 - 13.00

13.00 - 14.00

13.00-13.15

13.15-13.30

13.30-13.45

13.45 - 14.00

14.00 — 14.30

14.30 - 16.00

14.30 — 14.45

Lyuktranszport tulajdonsagok és toltéshordozé dinamika karbazol alapa molekulak és CsPbBrs
nanokristalyok kozott
Eléado: Hajdu Cintia, PhD hallgato

Oxigén Disszociacié Ruténium(0001) Feliileten
Eléado: Dragity Dejan, MSc hallgato

Kisérleti elrendezések mégneses elektrokatalitikus mérésekhez
Eléado: Klonka Aron, BSc hallgato

Kavészinet / Coffee break

Szerves kémia 1. szekci6 / Organic chemistry session I
EInok: Dr. Simon Péter, egyetemi tandrseged

Egy varatlan meta-szubsztitcios termék az dsztron sorban
Eléado: Ignacz Rebeka, MSc hallgato

Antibakterialis szerek eléallitasa természetes vegyiiletekbdl
Eléado: Réz Andras, Hallgato

Development of BODIPY Derivatives for Fluorescence Applications
Presenter: Erzsébet Antal, Student

Fluorozott nukleozidszarmazékok
Eléado: Lovas Miklos, Hallgato

Electrosynthesis of 2,3,4,5-tetrahydro-1,3,5-triazin-1-iums
Presenter: Lam Thi Da Thao, MSc student

Synthetic Approaches to Functionalized Xanthene Fluorophores
Presenter: Renato Szekeres, Student

Ebédsziinet / Lunch break

Szerves és Analitikai kémia II. szekcié / Organic and Analytical chemistry session II
Elnék: Dr. Domotor Orsolya, egyetemi adjunktus

Development of Novel 8-Hydroxyquinoline—Phthalimide Hybrids: Synthesis, Structural
Optimization, and Anticancer Evaluation
Presenter: Moamen Awad Hassanin Mohamed, PhD student

Examination of sunflower microgreens cultivated under different conditions using Vis—NIR
spectroscopy and multivariate data analysis

Presenter: Agnes Madacs, PhD student

GFP komoforok fotofizikai tulajdonsagainak elérejelzése gépi tanulassal
Eléado: Gyorok Akos, Bsc hallgato

Dibenzoil-borkdsav alapi rezolvalds preparativ Iépték alatti megvalositdsa magneses
enantioszeparacio alkalmazasaval
Eléado: Javor Balint Ferenc, PhD hallgato

Kavésziinet / Coffee break

Anyagtudomany szekcié / Material science session
Elnok: Dr. Halmagyi Tibor, anyagfejleszto, ContiTech Rubber Industrial Kft.

Réteges kettds hidroxid alapt kompozit kolloid és antioxidans tulajdonsagai
Eléado: Mader Anna Marta, Hallgato
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14.45-15.00 A (Gua)3Cu2l5 vékonyrétegek fényemisszids sajatsagainak vizsgalata
Eléado: Cseh Kitti, MSc hallgato

15.00-15.15  Alginat alapu aero- és xerogélek eldallitasa és felhasznalasa gyogyszerhordozoként
Eléado: Téatrai Marcell, BSc hallgato

15.15-15.30  Szilika acrogél hexanal altali szolvatacioja
Eléado: Ecsédi 1. Bertold, MSc hallgato

15.30-15.45  Catalyst-free polyester particles for improved drug delivery
Presenter: Keristina Wagdi Kamil Amin, PhD student

15.45-16.00 A metamizol anion interkalalhatosdganak vizsgalata magnézium és kalcium
alapu reteges kettds hidroxidokba
Eléado: Serféz6 Akos, PhD hallgato

16.15—-17.15 Toronylatogatas a Szegedi Démban (Szegedi Dom Latogatokozpont, 6720 Szeged, Dom tér 16.)
/ Visit of the tower of the Szegedi Dom (Szegedi Dom Visitor Center, 6720 Szeged, Dom Square
16)

2025. oktober 29. szerda / 29 October 2025 Wednesday

08.30 — Regisztracio / Registration

09.00 -10.00 Kornyezeti kémia szekcié / Environmental chemistry session
Elnék: Dr. Kutus Bence, tudomanyos munkatars

09.00-09.15  Gombadlszer lebontasanak vizsgalata kérnyezetkimél eljarasokkal
Eléado: Székely Akos, MSc hallgato

09.15-09.30  UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok alkalmazasa PFOA bontasara
Eléado: Erdés Kornél, Egyetemi hallgato

09.30-09.45  Aerogél alapt szorbensek fejlesztése nemesfém-vegyiiletek szelektiv megkotésére
Eléado: Pércsi Daniel, PhD hallgato

09.45-10.00  Phosphate Adsorptions by Fe-ZIF-8 for Potential Application in Lithium-ion Battery Recycling
Presenter: Nguyen Thi Kim Phung, PhD student

10.00 —10.30 Kavésziinet / Coffee break

10.30 -11.45  Fizikai kémia szekcio II. / Physical chemistry session II
Elnék: Dr. Samu Gergely Ferenc, egyetemi adjunktus

10.30-10.45 Elektrokémiai oxigénredukcio szénalapti katalizatorokon: H,O, szelektiv eldallitisa nagy
aramstriiségeken
Eléado: Faragd Zsombor, Kutato

10.45-11.00  Elektrokémiai metanoxidacié nemesfém katalizatoron
Eléado: Galbicsek Noémi, MSc hallgato

11.00-11.15  Csillagkdzi kénvegyiiletek vizsgalata
Eléado: Vami Armin, Kozépiskolds didk

11.15-11.30 Nyomas alatt sziiletik a teljesitmény - a cellakompresszi6 és a rendszerelemek szerepe a szén-

dioxid elektrolizisben
Eléado: 16z6 Viktor, Tandrszakos hallgato

13



11.30-11.45

11.45-13.00

13.00 — 14.40

13.00-13.15
13.15-13.30
13.30-13.45
13.45-14.00
14.00 — 14.25
14:25 - 14:40

Reakcidsebességi egyiitthatok kvantummechanikai szamitasa
Eléado: Ecseri Gabor, PhD hallgato

Ebédsziinet / Lunch break

Szerves kémia II. szekcié / Organic chemistry session I1
EInok: Dr. Lérinczi Balint, egyetemi adjunktus

3D-nyomtatott fotoreaktorban végzett C-alkilezési reakcio Kkisérlettervezésen alapuld

optimalizalasa

Eléado: Gémes Gerg0, MSc hallgato

Szantonin vazas aminoalkoholok sztereoszelektiv szintézise és vizsgalata
Eléado: Dr. Boncz Maria Fanni, PhD hallgato

Kisérletek pegaharin E eldallitasara

Eldado: John Tamas Miklos, PhD hallgato

Synthesis and fluorescent labeling of anticancer flavonoids
Presenter: Benjamin Kovacs, Student

Biomolekulak z6ld- vagy vords-emittalo fluoroforral valo jeldlése

Eldado: Hlogyik Tamas, PhD hallgato

Kisérletek  CARDIPY  fluorofor
Eldado: Palotai Gitta Dora, BSc hallgato

egységet

tartalmazo

vegyliletek

szintézisére
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Ujszerii, poli(dimetilszilox4n) alapii nanoszerkezetii amfifil kotérhalok

Budai Eszter Anna?, Dr. Ivan Béla®, Dr. Szanka Istvan®, Petréczy Anna®

@ ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék és HUN-REN TTK AKI Polimer Kémiai és Fizikai Kutatocsoport
b ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék és HUN-REN TTK AKI Polimer Kémiai és Fizikai Kutatécsoport
¢ HUN-REN TTK AKI Polimer Kémiai és Fizikai Kutatocsoport
¢ HUN-REN TTK AKI Polimer Kémiai és Fizikai Kutatécsoport

Munkam soran két kiilonboz6 tipusu, poli(dimetilsziloxan) (PDMS) alapt amfifil polimer
kotérhalot allitottam eld sikeresen. Céljaim kozott szerepelt a kotérhalok szisztematikus
vizsgalata, az eldallitasi koriilmények, Osszetétel, szerkezet és a kapott kotérhalok alapvetd
tulajdonsagai kozotti kapcsolatok feltarasa.

A kotérhalok szintézisét makromonomer modszerrel hajtottam végre, melyet a PHEMA -

[-PDMS kotérhalok esetében oldatban €s tombfazisban, mig a PNIPAAm-/-PDMS kotérhalok
esetében oldatban, két kiilonbozo olddszer hasznalataval valdsitottam meg.
A szintézist kovetden az extrakcioval tisztitott kotérhaloknak meghatdroztam a gélhanyadat,
amely minden esetben magas értékeket mutat. Ez a szintézis sikerességét igazolta. A kotérhalok
Osszetételének vizsgalata soran tervezett Osszetételek kivalo egyezést mutatnak a kapott
Osszetétel értekekkel.

A kotérhalok szerkezetét kiilonféle eljarasokkal vizsgaltam. A SAXS és az AFM
vizsgalatok alapjan a PHEMA-/-PDMS ¢és PNIPAAm-/-PDMS polimer kotérhalok kofolytonos
nanofazis-szeparalt szerkezettel rendelkeznek. SAXS mérések alapjan megallapitott atlagos
domén tavolsag értékek 9-18 nm kozott talalhatok. A duzzadas mérések alapjan a két polimer
fazis szelektiven duzzaszthatd apolaris és polaris olddszerben, ami egyértelmiien igazolja az
eldallitott kotérhalok amfifil tulajdonsagat. Tovabba a homérséklet szerinti duzzadas mérés
alapjan a PNIPAAm-/-PDMS kotérhalok novekvé PDMS tartalommal csokkend zsugorodast
mutatnak a homérséklet emelésének hatasara. A DSC mérések alapjan a kotérhaldkon beliil a
PHEMA ¢és PNIPAAm polimerek 7, értékei az ollo effektus jelenlétét mutatjdk. Vizsgaltam
tovabba a PNIPAAm-/-PDMS kotérhalok T, érteékeit, melyek a PDMS tartalom novekedésével
novekednek.

Tovébba sikeresen eldallitottam eziist és arany nanorészecskéket tartalmaz6 PHEMA -/-
PDMS kotérhalokat, amelyeket katalizatorként felhasznaltam 4-nitrofenol NaBHs-gyel torténd
redukalasaban. A reakcid mind az AgNR-et mind az AuNR-et tartalmazo kotérhalok esetében
egy Ora alatt elérte a 100%-o0s konverziot. Ezaltal kisérletileg igazoltam a fém tartalmia PHEMA -
[-PDMS mintak katalitikus aktivitasat.

Osszességében, az irodalomban eddig nem kozolt, kiilonleges nanoszerkezetii és
tulajdonsagu, nanokatalizator hordozonak alkalmas PHEMA-/-PDMS ¢és termoreszponziv
PNIPAAm-/-PDMS amfifil polimer kotérhalok szintézisét ¢és szerkezet-tulajdonsag
Osszefiiggéseinek a feltarasat valositottam meg.

Szeretném megkoszonni Dr. Ivan Bélanak, Petroczy Annanak, Dr. Szanka Istvannak, Dr. Wacha Andrasnak
és Dr. Varga Zoltannak, Dr. Yi Thomann-nak és Dr. Ralf Thomann-nak és Nagyné Bereczki Lauranak a
munkamhoz nytjtott segitségét.
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3D nyomtatasra alkalmas berendezés és anyagrendszerek fejlesztése

Cziraki Balint®, Egedy Attila®, Korim Tamas®,

K4man Andras?, Fitosné Boros Adrienn®

“Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Folyamatmérnoki Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem utca 10.
bPannon Egyetem, Mérnoki Kar, Anyagmérndki Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem utca 10.

Az alkali aktivalt cementek (AAC), kdzismert neviikon geopolimerek kutatdsa mara olyan
szintre fejlodott, hogy annak gyakorlati felhasznéalasi lehetdségeinek vizsgalata is
sziikségszertivé valt. Ennek kapcsan keriil elétérbe az AAC massza alakaddsanak problémadja,
egy adott termék végsd forméjanak kialakitdsa. Erre az egyik legkorszeriibb modszer, a 3D
nyomtatas kinal lehetOséget.

Egy olyan 3D nyomtatot terveztem és épitettem, amely alkalmas geopolimerek
alakadéasara. A geopolimer 3D nyomtatd vazanak és hajtasainak elvi miikodése megegyezik a
hagyomanyos miianyag FDM nyomtatokéval, azonban adagolérendszere egy teljesen 1j
fejlesztési és kutatasi teriilet. A dolgozat egyik f6 célja olyan adagolérendszerek fejlesztése,
megépitése ¢és tesztelése, amelyek alkalmasak AAC masszak anyagtovabbitasara 3D nyomtatasi
célokra, biztositva ezzel a rétegenkénti anyaglerakast és a nyomtatasi folyamat stabilitasat.

Tovébbi feladat volt olyan AAC Osszetételek kidolgozasa, amelyek kielégitik az alapvetd
nyomtathatosagi feltételeket (kotésido, folyossag, extrudalhatdsag, alakmegtartd képesség). A
kisérletek soran 5 és 10 mm atmérdji fivokakkal dolgoztam, amely egy fontos kritérium ezen
anyagok 3D nyomtatdsanal, kiilondsen a diszperz fazist (homok, iivegpor) tartalmazo
Osszetételek esetén litkozhetiink korlatokba.

Nyomtatasi kisérletek és az ott kapott tapasztalatok alapjan, elvégezve a sziikséges
visszacsatolasokat az alapvetd fejlesztési irany a megfeleld anyag-adagolorendszer paros
megtalalasara fokuszalodott. Tobbféle adagolorendszert terveztem, ezek kozilil a vizszintes
extrudalas bizonyult a legmegfelelébbnek, amelyet specialis kevertetd-vibraltatd rendszerrel
lattam el az anyag megfeleld tovabbithatosdga érdekében. A jol nyomtathatd Osszetételekbdl
késziilt probatesteket szilardsdgvizsgalatokkal elemeztem, majd a mikroszerkezet jellemzése
céljabol pasztazod elektronmikroszkopos vizsgalatot, tovabba porozitds- ¢és vizfelvételi
méréseket végeztem.

Az adagoldérendszer evollcidja és az anyagfejlesztés egy parhuzamos folyamat, a munka
végso célja egy optimalisan miikddd, specidlisan AAC-ek alakadéséra kialakitott 3D nyomtatd

¢épitése, és megfeleld anyagi Osszetételek meghatarozasa.

Kulesszavak: 3D nyomtatés, geopolimer, alkali aktivalt cement, AAC
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Katalitikus atalakitasok vizsgalata biotenzid oldatokban

Herczegh Attila Richard?, Dr. Novak Zoltan®*

2Eotvos Lorand Tudomanyegyetem, Természettudomanyi Kar, Kémiai Intezet, Szerves Kéemiai Tanszek, 1117
Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A

A legtobb kémiai reakcidban fontos szerepet tolt be az olddszer, mert biztositja az atalakulés
lejatszodasahoz sziikséges kozeget. A nagyméretli, vegyipari atalakitdsok soran gyakran
alkalmaznak olyan szerves oldoszert, amely a kdrnyezetre és az egészségre is artalmas.
Manapsag mar a vegyipar szdmara tobbféle alternativ megoldas is rendelkezésre all a karos
oldoszerek kivaltasara. Egy idealis valasztas lehet a tenzidoldatok hasznalata, mert benniik a
kritikus micellaképzddési koncentracio felett micellak alakulnak ki, amelyek képesek megfeleld
kozeget biztositani a reaktansoknak a reakcio lejatszodasahoz.

A feliiletaktiv anyagok egy csoportjat a biotenzidek alkotjak, melyek képviseldi a kutatés
soran hasznalt ramnolipidek. Szerkezetiiket tekintve a mono- és di- forma szerint, egy vagy két
L-a-ramnopiranozil részlet adja a tenzid hidrofil részét, a f-hidroxidekanoil-f-hidroxidekansav
pedig a molekula hidrofob részét képezi. A biotenzidek mikroorganizmusokkal biokémiai Gton
allithatok eld, a ramnolipidek példaul Pseudomonas Aeruginosa baktériumcsalad segitségével
szintetizalhatok [1].

Korabbi munkank soran sikeresen végeztiink Suzuki-, Sonogashira- és Buchwald-Hartwig
keresztkapcsolasi reakciokat. Eldallitottunk tobbféle szerkezetli egyszeri terméket &s
gyogyszerhatoanyagokat, valamint hatéanyag intermediereket [2]. Kutatomunkam sorén a
ramnolipidek vizes oldatanak alkalmazhatdsagat vizsgéaltam részletesen. A micellaris hatasok
vizsgalatdhoz egy olyan Buchwald-Hartwig kapcsolédsi reakciot valasztottam, amelyet mar
sikeresen elvégeztek tenzidoldatban [3]. A kisérletek soran Gsszehasonlitottam a ramnolipid-
oldatban végzett kapcsolasi reakciok hatékonysagat kiilonbozo tenzidoldatokban és szerves
oldoszerekben végzett reakciokéval. Ezen kiviil vizsgaltam a tenzidoldat toménységének, illetve
kiilonbozd katalizatoroknak ¢s ligandumoknak a reakciora gyakorolt hatasat is. Végiil a
leghatékonyabb katalizator rendszerbdl torzsoldatot készitettem ¢és vizsgaltam annak
eltarthatosagat is. A Buchwald-Hartwig reakcioban 21 kiilonb6z6 szerkezetii diarilamin
szarmazékot allitottam eld, tovabba vizsgaltam a termékek gylriizarasi reakciojat 9-metilakridin
eloallitasara (4), amely egy gyogyszeripari alapanyag [4].

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

ramnolipid-oldat 85 °C; 18 ora
1 2 45 °C: 4 dra; N; 3

A 9-metilakridin (4) szintézisének egyenlete.

[1]J. V. Sunita, N. U. Vivek, Bioresour. Technol., 2017 (232), 389-397.

[2] R. Adamik, A. R. Herczegh, 1. Varga, Z. May, Z. Novak, Green Chem., 2023 (25), 3462-3468.
[3]7J. R. A. Kincaid, B. H. Lipshutz et al., J. Am. Chem. Soc., 2022 (145), 4266-4278.

[4] M. Gensicka-Kowalewska, G. Cholewinski, K. Dzierzbicka, RSC Adv., 2017 (7), 15776—-15804.

Koszon6m témavezetémnek, Dr. Novak Zoltannak és a kutatécsoport dsszes tagjanak a folyamatos

tamogatast!
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Réz katalizalt elektrokémiai borilezés

Kapdos Adém, Dr. Novak Zoltan

ELTE Hevesy Gyorgy Kémia Doktori Iskola

A kutatds soran sikeriilt egy olyan reakciot megtervezni és optimalizalni, amellyel primer és
szekunder karbonsavak aktiv észtereinek dekarboxilezativ borilezése elvégezhetd. A
kifejlesztett reakcid egyenlete az &bran lathat6. Az tjonnan kifejlesztett szintézisek
kiilonlegessége az, hogy a borilezéshez a Bopin, reagenst alkalmazza, igy kozvetleniil alkil-
borpinakolatok keletkeznek a reakcidban. Ennek kdszonhetden nincs sziikség draga diboran
reagensekre, példaul Bacat,-re, illetve nincs sziikség a reakcid utdn egy kiilon atészteresitéses

1épésre.

A funkcids csoportok koziil a karbonsavak atalakitasdra a kozelmultig az irodalomban
meglehetésen kevés modszert irtak le. A napjainkban leggyakrabban hasznalt ¢és
legmegbizhatobb aktiv észterek az N-hidroxiftalimid, vagy roviden NHPI észterei. Az NHPI
¢szterek kémiai szerkezete az abran lathato, mint kiinduldsi anyag. Az NHPI észtereket egy
elektronos redukcion keresztiil lehet reakcidba vinni. Ekkor az észter ftalimidre, szén-dioxidra
¢s alkil-gyokre bomlik el. Az alkilgyokok borpinakolat észterekké alakitasara egy réz-alkoxidbol
eldallitott difenilf-foszfinoxid komplexet alkalmaztam katalizatorként. A kutatds sordn az
atalakulas mechanizmusat i1s megvizsgaltam. A difenilf-foszfinoxid komplex a diboran reagens
hozzaadasa soran eldbb rézz¢, majd nyomnyi oxigén €és mas oxidaldszerek hatasara réz(I)-oxid
nanorészecskékké alakul. A borpinakolatok a mechanizmusvizsgalat alapjan valoszinlileg a
réz(I)-oxidra adszorbedlt boril specieszeken ¢és alkil gyokokon keresztiil keletkeznek. Az
eldadas soran bemutatom a kutatas legalapvetobb mérfoldkoveit, a kifejlesztett reakciot és a

reakcié mechanizmusaval kapcsolatos vizsgalatokat, eredményeket.

1.} 5,2 ekv. LIOtBu,
DMF/dioxan 1:4, 1 dra szonikalas
CucCl 3= [katalizator oldat]
2.3 1,1 ekv PhoPCI, 1 ora szonikalas

r ™
0 Rézre 2,5 mol % [katalizator oldat]
0 B2pins (3,0 ekv.), LIOtBu (4,00 ekv.) o
AN . g
Y DMEU/dioxén 1:4, 0,08 M Bu;NBF, R”
(+)grafiigrafit(-), -1,0 mA, 1,1 F 0
R: 1°, 2°alkil 25°C, N, .._NJ'LN__,.

\ A |-
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Tuning the Conformational Properties of Dithienylbenzene Photoswitches

for Solid-State Applications

Németh David Dorian?, London Gabor”

“Servier Kutatointézet Zrt., 1031 Budapest Zahony utca 7.
YHUN-REN TTK, 1117 Budapest Magyar Tudésok Kéritia 2.

Dithienylbenzenes are promising candidates for molecular electronic uses, however they
often crystallize in a photoinactive conformation, which prohibits their successful application.

Because of this, I started my research with a virtual screening, where I calculated the three
main conformers of 21 differently substituted dithienylbenzenes. However I found that the
energy differences and barriers between the photoactive and photoinactive conformers are
usually really small, which suggests that the solid state structure will mostly depend on the
crystallization process.

Therefore I synthesized two photoswitches that can later be integrated into various solid
phases. These compounds are expected to form a ring through an electrocyclization reaction if
irradiated with UV light, and go back to the open form rapidly, when the irradiation stops (Figure
38).

Figure 38. Predicted reactivity of the compounds to be synthesized.

For photoswitch 1 R = H, for photoswitch 2 R = OMe.
The M can be a methyl group (methylated derivative) or a metal ion (MOF (Zn), organometallic complex (Pd)).

I investigated the photoswitching properties of compound 1 and 2 in solution with UV-
Vis spectroscopy. I found that for photoswitch 1, the reversible photoreaction can be measured
at lower temperatures (-70 °C), but at room temperature the thermal cycloreversion is too fast
to see the closed-ring form. On the other hand photoswitch 2 is capable of a reversible
photoreaction even at room temperature, with a cycloreversion as fast as a few seconds.

To investigate the solid-state structure and properties, I crystallized these photoswitches
and found that photoswitch 2 crystallized in the photoactive conformation, however
photoswitch 1 turned out to be in a parallel, photoinactive conformation. To solve this I tried
methylation, and integration into a MOF, but in both cases I got a different, but photoinactive
crystal. However in the case of the methylated derivative the structure is probably directed by
the anion, which I successfully exchanged, and an organometallic crystal is also on the way, so
I hope I will be able to get photoactive solid materials from one of these and I can provide a
method, that will help with the conformational tuning of other dithienylbenzenes as well.
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2-formilpiridin-guanilhidrazon szarmazékok és fémkomplexeik
oldategyensulyi és redoxi tulajdonsagai: a morfolin és piperazin
szubsztitucio hatasa

Gitszegi Gerda Timea, Enyedy Eva Anna

Szegedi Tudomanyegyetem, Molekularis és Analitikai Kemiai Tanszék

Szamos tioszemikarbazon-szarmazékot és azok fémkomplexeit széles korben tanulmanyoztak
antimikrobialis, virusellenes és daganatellenes hatasuk miatt [1]. Mind a koordinalo
donorkészlet, mind a szubsztituensek erdsen befolyasoljdk a fémkomplexek stabilitdsat és
farmakologiai hatasat [2]. Az aminoguanidinbdl szarmaz6 guanilhidrazon-tipustt Schiff-
bazisokat is széles korben vizsgaljak szerkezeti sokoldalusaguk miatt [3]. A haromfogu 2-
formilpiridin-guanilhidrazonok az o-N-piridil tioszemikarbazonok analogjainak tekinthetok,
ahol a tioamid egységet a guanidincsoport helyettesiti. A tioszemikarbazonokkal szemben,
azonban ilyen (N,N,N) donorkészletet tartalmaz6 szarmazékok oldategyenstlyi vizsgalata a
szakirodalomban meglehetdsen hianyos.

Diplomamunkdm sordan kiilonb6z6  2-formilpiridin-guanilhidrazon  Schiff-bazis-
szarmazékokat, valamint réz(I)- ¢és vas(Il/lll)komplexeiket vizsgaltuk. A tioamid
iminocsoporttal (C=S—C=NH) torténd helyettesitése mellett vizsgaltuk amin, morfolin, és
piperazin szubsztituensek hatdsat is a ligandumok proton disszociacios allanddira €s a képzddo
komplexek stabilitasi szorzataira. Oldategyensulyi és redoxi tulajdonsagaik jellemzése céljabol
pH-potenciometrias, = UV-lathatd  spektrofotometrids,  ciklikus  voltammetrids  és
spektroelektrokémiai méréseket végeztiink. Tovabba a réz(I)komplexek fiziologias
redukaloszerekkel valo kozvetlen reakcigjat UV-lathatd spektrofotometrids modszerrel
kovettiik.

Megallapitottuk, hogy a fiziologias pH-n semleges analdg tioszemikarbazonokkal
szemben ezek a ligandumok talnyomorészt pozitiv toltésiiek, és a szamolt képzddési allandoik
alapjan mind a réz(Il)-, mind a vas(II/IIT)ionokkal kisebb stabilitasu komplexeket képeznek. A
kelatképzé helyzetben 1évé morfolin- ¢€s piperazin-nitrogénekkel 1étrejové négyfogu
koordinacié sem novelte meg szamottevoen a komplexek stabilitasat. A vizsgalt human rakos
sejtekkel szemben (Colo205, Colo320, MCF7) sem a ligandumok, sem a rézkomplexeik nem
bizonyultak citotoxikusnak. Osszefoglalva, a tioamid-kén iminocsoportra torténd cseréje kisebb
stabilitasti fémkomplexeket és gyengébb rakellenes hatdsu vegyiileteket eredményezett.

[1] V. Singh, et al., Polyhedron 2023 (245), 116658.
[2] V. Pésa, et al., J. Inorg. Biochem. 2022 (231), 1111786.
[3] O. Dométdr; et al., Molecules 2022 (27), 2044.

Szeretném koszonetemet Kkifejezni egyiittmiikodé partnereinknek: Vladimir B. Arion (ligandumok
szintézise), Spengler Gabriella (biologiai mérések) és May Néra (ESR mérések). A kutatéi munka a
Kulturalis és Innoviciés Minisztérium Egyetemi Kutatéi Osztondij Programjianak a Nemzeti Kutatasi,
Fejlesztési és Innovaciés Alapbél finanszirozott szakmai tamogatisaval késziilt (EKOP-24-2-SZTE-444).
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Grafén-oxiddal modositott szeparator eléallitasa és hatasa a litium-kén
akkumulatorokban zajlo poliszulfid vandorlas jelenségére és az
akkumulatorok ciklusélettartamara

Schmidt Maté

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

Az ujgeneracids Li-ion akkumulatorok koziil a Li-S (litium-kén-LSB) akkumulator
igéretes technoldgianak mutatkozik, mivel a pozitiv elektrod aktiv komponenseként felhasznalt
elemi kén, kozel tizszer magasabb fajlagos kapacitassal rendelkezik, O0sszehasonlitva a ma
hasznalatos interkaldcios-tipusti atmenetifém-ion alapa elektrod anyagokéhoz képest. A Li-S
akkumulatorok elterjedésének gatat szab az egyeldre gyengébb ciklusélettartam, mely leginkabb
a kén elektrod elektrokémiai ciklizalasa soran keletkezo kisiitési koztitermékek, azaz a litium-
poliszulfidok oldddasa €s azok katodtérbdl torténd elvandorlasa okozza. Ennek a jelenségnek
kovetkezménye, hogy a képzddo litium-poliszulfidok koncentracié gradiens révén, difftzidval
atjutnak az anodtérbe, majd ott reagélva a fém litium andddal csokkentik a galvancella
hatékonysagat, végsd soron a cella miikodésképtelenségét eredményezik.

A poliszulfid vandorlas megakadalyozasa kulcsfontossagh a LSB-k jovojével
kapcsolatban. Nem véletlen, hogy szamos kutatis foglalkozik a jelenség visszaszoritasaval
kiilonb6zé modokon. Alapvetden 4 fO stratégia irdnyt kiilonboztethetiink meg, amelybdl a
diplomamunkam soran kutatott irany a litium-poliszulfidok vandorlési csatornak blokkolasa
funkciondlis szeparatorral. A diplomamunkdm keretein beliil LSB akkumulatorok
szeparatoraként elterjedten alkalmazott Celgard 2500 tipust mikro porusos polipropilén
membran feliiletét moédositottam grafén-oxid (GO) funkcids réteggel. A GO litium-kén
akkumulatorokban torténd alkalmazédsa bizonyitottan tobb szempontbol is elonyos; fizikai
korlatot képez a LiPS szamara, kémiailag képes megkdtni a poliszulfidokat Lewis féle sav-bazis
elmélet alapjan és jol kombinalhaté maés funkcionalis anyagokkal. A grafén-oxidon
megtalalhat6 -OH csoportokat, legyen az 6nallo vagy karboxil, és a hidegplazmaval kezelt PP
feliiletén a kezelés hatasara kialakult oxigén tartalmt csoportokat, tobbek kozott -OH
csoportokat felhasznalva alakitottam ki a funkcids réteget. A kialakitashoz hexametilén-
diizocianatot (HDI), és katalizatorként trietil-amint (TEA) alkalmaztam. A HDI mind a két
oldalan megtalalhat6 a -N=C=0 izocianat csoport, igy 1étrejohet a diizocianat egyik végén a GO
hidroxil csoportjaval kialakitott uretan csoport, masik végén pedig a PP feliiletén kialakitott
hidroxil csoportjaval a masik uretdn csoport, igy biztositott a kotés a szeparator és a funkcids
réteg kozott.

Diplomamunkam soran sikeriilt a Celgard 2500 tipusu polipropilén feliiletére gy
funkcids (GO) réteget létrehozni, hogy nem alkalmaztam fém vagy fémkomplex tartalmua plusz
funkcidos anyagot, tobblépéses szintézist vagy PVDF-et ,ragasztoként”. A membran
plazmakezelése utan HDI, TEA (katalizatorként) segitségével a feliiletre kotott GO réteg fontos
szerepet jatszik. A mérések alapjan a Li-S akkumulatorok ciklikus stabilitasa javult, valamint a
funkcios rétegnek koszonhetden lassult a kapacitdsvesztés a poliszulfid vandorlaseffektus
mérséklése altal.

Szeretnék koszonetet nyilvanitani témavezetomnek, Dr. Kun Roébertnek, a HUN-REN Magyar Kutatasi
Halézat Természettudomanyi Kutatokozpont Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet, Megujulé Energia
Kutatécsoport fémunkatarsanak, hogy szakértelmével és ttmutatisiaval segitette kutatisomat a
diplomamunkidm megirasa folyaman. Valamint szeretnék koszonetet nyilvanitani a HUN-REN TTK
munkatarsainak, akik kozremiikodtek a kutatasom soran.
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Agyagasvany alapu adszorbensek fejlesztése nanomiianyagok kivonasara

Terjéki Gergo

SZTE TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszek

A milanyagok nagyiizemi termelése és az ebbol szadrmazo hulladékok lebomléasa miatt rovid id6
alatt, nagy mennyiségli, nanoméreti milanyagrészecske keletkezett. A nanomiianyagok
manapsag mar mindenhol megtaldlhatok a vilagon. Kis méretiiknél fogva ezek a részecskék
gyorsan terjednek, és eloszlanak a természetes rendszerekben. igy példaul az él6vizekbe, talajba,
sOt még az €16 szervezetekbe is bekeriilnek a taplaléklanc és a szennyezett kornyezet révén.
Mivel a szennyezés mérteke az idével nagymértékben novekszik, -eltavolitasuk az
okoszisztémabol kulcsfontossaguva valt.

Ebben a kutatasban szulfatcsoportokkal modositott feliiletli, polisztirol nanorészecskéket
(SL) hasznaltunk vizes rendszerek karmentesitésének modellezésére. Az alapkoncepcio az volt,
hogy ezen részecskéket réteges kettds hidroxidok (LDH) segitségével vonjuk ki a vizekbdl. A
kiilonb6z6 LDH-k szamos, kedvezd, fizikai-kémiai tulajdonsaggal rendelkeznek, melyek koziil
a legfontosabbak a nagy fajlagos feliilet és a konnyti eléallithatdésag. A kisérletekben az LDH-
kat Mg(II)- és Al(I1I)-sokbdl allitottuk eld, koprecipitacios modszert alkalmazva. Pozitiv feliileti
toltésiik lehetdséget biztositott a negativ toltésti SL részecskék megkotésére elektrosztatikus
kolcsonhatasokkal. A vizes mintak karmentesitését in situ koprecipitacioval, illetve az LDH-
kon torténd adszorpcidval végeztiikk el. Az igy kapott rendszereket fényszorasos technikaval
jellemeztiik kolloid tulajdonsdgaik, azaz hidrodinamikai méretiik és feliileti toltésiik
tekintetében. A szerkezeti és morfoldgiai vizsgalatokhoz transzmisszids elektronmikroszkopiat
(TEM), rontgendiffraktometriat (XRD) és Raman spektroszkopiat hasznaltunk.

Az SL részecskék LDH-kon torténd megkotddését dinamikus fényszoras mérésekkel
kvantitativ mdédon jellemeztiik. Az eredmények megerdsitették, hogy a polisztirol részecskék
sikeresen eltavolithatok a vizes kozegbdl mindketté mddszer esetében. A kolloid rendszerekben
veégzett feliileti toltésvizsgalat kimutatta, hogy az SL részecskék adszorpcidja az LDH-k
toltéssemlegesitéséhez, majd attdltéséhez vezet, ami jelentdés affinitdst jelez ezen
agyagasvanyokhoz. A szerkezeti vizsgalatok kimutattak mind az SL, mind az LDH-k jelenlétét
a kialakult kompozitokban. Osszességében tehat megallapithatd, hogy az LDH-k potencialis

megoldast kindlnak a nanomiianyagok eltavolitdsara vizes kozegli, természetes rendszerekbdl.
Koszonetemet fejezném ki Szilagyi Istvannak, a Biokolloidok Kutatocsoport vezetdjének, aki nélkiil jelen

eléadas nem johetett volna létre. Tovabba készonetet mondanék Dr. Varga Gabornak és Varga Viktorianak

is az anyagtudomanyi mérésekkel kapcsolatos segitségiikért.
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A xantin xantin-oxidaz reakcio vizsgalata

Téth Klaudia?, Lihi Norbert®

“bDebreceni Egyetem, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Az aerob ¢€l6lények szervezetében a molekularis oxigénbdl kiilonbozé metabolikus folyamatok
soran reaktiv oxigén részecskék (ROS) keletkezhetnek, mint a szuperoxid gyodkanion (O2"),
amelyek oxidativ stressz kialakuldsidhoz vezethetnek.! Az antioxidans védekezés kulcsszerepldi
a szuperoxid-dizmutaz (SOD) enzimek és azok mesterséges mimetikumai, melyek a szuperoxid
gyOkanion diszmutécigjat katalizaljak. A SOD aktivitas vizsgalatanak egyik elterjedt indirekt
modszere a McCord-Fridovich-féle xantin/xantin-oxidaz/NBT rendszer, amelyben a keletkezd
szuperoxid mennyisége nitrokék-tetrazélium (NBT) redukciojaval kovethetd.> Mivel a reakcid
sebessége €s a szuperoxid-képzddés mértéke jelentdsen fligg az oldott oxigén koncentraciojatol,
célkitlizésem a xantin/xantin-oxiddz rendszer oxigénkoncentracio-fliggd kinetikajanak
vizsgalata volt. A kisérletek soran a Debreceni Egyetem Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszékének Redoxi Reakciomechanizmusok Kutatocsoportjaban ujonnan bevezetett Unisense
eredmények hozzdjarulnak a xantin/xantin-oxiddz rendszer reakcidmechanizmusanak
pontosabb megértéséhez, valamint alapot szolgaltatnak a SOD mimetikumok aktivitasanak

megbizhatobb értékeléséhez oxigénkoncentracio-fliggd koriilmények kozott.

[1] M. Kikusato,M. Toyomizu, J. Physiol. Sci., 2015 (65), 555-559.
[2] D. Bonczidai-Kelemen, K. Téth, 1. Fabian,N. Lihi, Dalton Trans., 2024 (53), 1648—1656.

Koszonom témavezetomnek, Dr. Lihi Norbertnek, valamint a Debreceni Egyetem Szervetlen és Analitikai
Kémiai Tanszékének Redoxi Reakciomechanizmusok Kutatécsoportja tagjainak a szakmai timogatast, az

utmutatast és a segitséget a kutatomunka soran.
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Homok, mint heterogén katalizator a poli(etilén-tereftalat)

gazdasagos depolimerizaciojaban

Raduly Amalia®, Kupai Jozsef*

“Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Szerves Kemia és
Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

A poli(etilén-tereftalat) (PET) a legelterjedtebb biologiailag nem lebomlé miianyag, amely
jelentds mértékben halmozodik fel hulladékként a kornyezetben. Ezért rendkiviil fontos a PET
hulladék Gjrahasznositasa, amellyel csokkenthetjiik a kornyezetre gyakorolt kdros hatdsokat, €s
megOrizziik a nem megujulo energiaforrasokat. A kutatasi munkdm soran hulladék PET-palack
Orlemény bisz(2-hidroxietil)-tereftalat (BHET) monomerré torténd depolimerizaciojat
valositottam meg (1. abra).

A PET glikolizisben alkalmazott, irodalomban ismert katalizatorok sok esetben dragak,
bomlékonyak, valamint kornyezetszennyezdek. Célom egy olcsd, stabil és kornyezetbarat
katalizator alkalmazésa volt a PET lebontasara. Egy természetes alapti, heterogén katalizatort, a
homokot felhasznélva vittem véghez a reakcidt. A vilag 14 kiilonb6zé pontjardl szarmazo
homokmintat vizsgaltam, ¢és hasonlitottam 0Ossze katalitikus aktivitasuk alapjan.
Tanulményoztam milyen hatdst gyakorol a katalizator kémiai 6sszetétele, szemcsemérete illetve
szemcse alakja a reakcio hatékonysagara. Tobb szempont figyelembevételével valasztottam ki
a legalkalmasabb katalizatort, mérlegelve a BHET termelés mértékét, a homok rendelkezésre
allasat, valamint kémiai és fizikai tulajdonsagait.

A kivalasztott legjobb homokot 3 ciklusban visszaforgattam, atlagosan 91%-o0s termelést
elérve. Kémiai tton eldallitottam PET port a hulladékdrleménybdl, amellyel a depolimerizaciéd
reakciodidejét sikertilt a felére csokkenteni, igy két ora elegenddnek bizonyult a teljes mennyiség
lebontéasahoz.
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1. abra: A PET kémiai lebontasa homok katalizatorral

Koszonjiik az OTKA (FK138037), a Nemzeti Labor Program (PharmaLab, RRF-2.3.1-21-2022-00015) és a
Varga Jozsef Alapitvany posztdoktori 6sztondij palyazatanak anyagi timogatasat.

28



Digitalis ikerpar a gyogyszeripari fluid granulalasban: tudomany- és

mesterséges intelligencia-alapi modellezési modszerek o6sszehasonlitasa

Takacs Orsolya®, Dr. Nagy Brigitta®

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

Az Ipar 4.0-hoz kapcsolodd digitalizacids torekvések a gyogyszeriparban egyre
jelentdsebb szerepet toltenek be. Ezek kiegészitik €s tdmogatjak a Tervezett mindség (QbD)
elvét, amely szerint a termékmindséget a fejlesztési és gyartdsi fazisok sordn sziikséges
integralni a folyamatokba. A fluid granulalas a szilard gyogyszerformdk gyartasdnak egyik
kulcslépése, amely alapvetden befolydsolja a tablettak stabilitasat és a hatdanyagtartalom
egyseégességét. A folyamat monitorozasara a modellezés igéretes modszer lehet, amely
megvalodsithatdé empirikus és mechanisztikus megkozelitéssel is. Ez alapot teremt soft szenzorok
fejlesztéséhez, amelyek konnyen mérhetd jellemzOokbdl tudnak becslést adni kritikus, am
nehezen mérhetd folyamatparaméterekre, tovabba tamogatja a digitalis ikerparok létrehozasat
is. Ezaltal a modellezés eldsegiti a kritikus folyamatparaméterek azonositasat, valamint a
folyamat optimalizalasat és szabalyozasat [1].

Munkdm célja a fluid granuldlds modellezése soran a két kiillonb6z6 modellezési
megkozelités Osszehasonlitasa, valamint digitalis ikerparként valé alkalmazhatdsaguk
vizsgalata. A modellek ¢épitéséhez ipari méretii fluid granuldlas gyartasi tételeinek
szenzoradatait hasznaltam. Empirikus megkozelitésként mesterséges neuralis halozatot (ANN)
fejlesztettem a granuldtum nedvességtartalmanak kovetésére, amely kiegészithet, vagy
helyettesithet draga analitikai mddszereket, példaul a kozeli infravords spektroszkopiat (NIR).
A ho- és anyagmérlegeken alapulé mechanisztikus modell a granuldtum homérsékletére €s
nedvességtartalmara, valamint a kilépd levegd ugyanezen tulajdonsagaira ad becslést, amely
kiilonosen fontos héérzékeny hatdéanyagok feldolgozasa soran.

A becsiilt termékjellemzok mindkét modell esetében jol illeszkedtek a mért értékekre. A
mechanisztikus modell a granuldtum homérsékletének és nedvességtartalmanak alakulasat a
vart dinamikaval 6sszhangban szimulalta. Az ANN alapu modell esetében a tanitd és a validalo
halmaz eredményei azt mutattdk, hogy a modell nem csak a tanitd adatokra illeszkedik jol,
hanem Uj adatkészlettel is megbizhatéan miikddik. Az eredmények alatamasztjdk, hogy a

modellezés hatékony eszkdzként szolgalhat a folyamatparaméterek optimalizaldsaban.

[1] P. Zahonyi, D. Fekete, E. Szabo, Z.K. Nagy, B. Nagy.: Eur.J.Pharm.Sci., 2025 (212), 107173.
A Kutatas a Kulturalis és Innovaciés Minisztérium EKOP-25-4-11-BME-239 kédszamu Egyetemi Kutato6i

Osztondij Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbol finanszirozott szakmai
tamogatasaval késziilt.
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Planaris feliilletre immobilizalt ligandumok feliileti boritottsaganak nagy
ateresztoképességii meghatarozasa egylépéses, jelolésmentes SPRi
modszerrel

Katona Henrietta®, Dr. Simon Laszlo Ferenc?

“Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomdnyi Egyetem, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 1.

Az orvosdiagnosztikai szenzorok fejlesztése napjaink egyik legdinamikusabban fejlodo kutatési
teriilete, hiszen a betegségek korai és megbizhato felismerésére egyre nagyobb tarsadalmi igény
mutatkozik. A diagnosztikdban alkalmazott célvegyiiletek pontos mindségi és mennyiségi
meghatarozasa a szenzorok hatékonysaganak kulcsa. A felismerd molekulak és a célvegytiletek
kozotti biomolekuléris kolcsonhatasok atfogd vizsgalata a fejlesztési fazis soran azonban
elengedhetetlen a kimutatasi hatar csokkentése és a szelektivitas ndvelése érdekében.

A biomolekularis kolcsonhatdsvizsgalatok egyik leghatékonyabb, jelolésmentes technikdja a
feliileti plazmon rezonancia (SPR), amely valos idoben képes detektalni az evaneszcens térben
bekovetkezd torésmutatd-valtozasokat, de egyidejlileg csak egyféle kolcsonhatas vizsgalhatd
vele. A képalkoto feliileti plazmon rezonancias (SPRi) modszer az SPR tovabbfejlesztett, nagy
ateresztOképességli (HTS) valtozata, amely valos idejii képet is mutat a feliiletrdl. A HTS
eléréséhez sziikséges offline mikrocseppentéses immobilizalasi eljaras kovetkeztében azonban
elvesznek a feliileti boritottsagra vonatkozo6 informaciok, amelyek ismerete nélkiilozhetetlen a
kolcsonhatasok megbizhat6 kiértékeléséhez €s a kinetikai paraméterek meghatarozasdhoz. Ez a
tényezd hozzajarulhatott az SPRi ipari alkalmazasanak hattérbe szorulasadhoz.

Kutatdmunkam célja a megfogalmazott hianyossag kikiiszobolése. Az altalam bevezetett
modszer 1ényege, hogy az SPRi mérés soran, a felismerd folton rogzitett rezonanciagérbe a
feltileti boritottsag novekedésével aranyosan tolodik el a referencia feliileten mért értékhez
képest, igy a megfeleld linearis 0sszefiiggés ismeretében kvantitative hatarozhatdé meg a feliileti
boritottsadg. Sikeresen fejlesztettem modszert fehérjek feliileti boritottsaganak meghatarozasara,
amelyhez egy aranyossagi tényez6ét vezettem be. Jelenleg a modszer nukleinsavakra torténd
adaptalasan dolgozom, amely tobb szakmai kihivast is rejt. Nukleinsavak feliileti
boritottsdganak meghatarozasdra mar 1étez0 modszer segitségével szeretném validalni a
modszeremet [1]. A jovoben ezen ismereteimet szeretném hasznositani sejtek planaris feliiletre
torténd immobilizalasanak optimalizalasahoz, ami a betegségek patobiokémiai megértésében €s
az orvosdiagnosztika fejlodésében egyarant 01j perspektivakat nyithat.
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1. &bra. (A) — A képalkoto feliileti plazmon rezonancids modszer miikddési elve. (B) — Rezonanciaszog eltolodasa
molekularis kdlcsonhatés kialakuldsa soran.

[1] L. Simon, R. E. Gyurcsanyi, Anal Chim Acta, 2019 (1047), 131-138.
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LiCl atalakitasa LiOH-da trikalcium-aluminattal

Torok Péter?, Kutus Bence®

“ Szegedi Tudomdnyegyetem, Molekularis és Analitikai Kémiai Tanszék, Szeged, Dom tér 7-8.

Az elmuilt évtizedben a litium-hidroxid-monohidrat (LiOH-H,0) prekurzorként egyre

nagyobb szerepet jatszik a litiumion-akkumulatorok, ezen beliil az un. NMC-katodok
eldallitasaban [1]. A LiOH eldallitasanak egyik legfontosabb kiinduldsi anyaga a felszini és
felszin alatti vizekben taldlhaté LiCl, ami a vilag teljes litiumkészletének kb. kétharmadat teszi
ki [2]. A jelenlegi szintézismddszer a LioCOs lecsapasan €s Ca(OH)-dal torténd hidroxidda
alakitdsan alapszik. Mivel az utolso 1épés toémény szuszpenziok esetén (> 10 g L™! Li") alacsony
konverzioval megy végbe, fontos kutatasi irannya valt a LiOH Li2COs koztitermék kihagyasaval
torténd szintézise. E c€lbol munkdnk sordn a LiCl, CaO ¢és trikalcium-aluminat (Ca3AlOg)
reakciojat vizsgaltuk, mely soran egy lépésben LiOH képzddik, kloridion-tartalmt réteges
kettds hidroxid (Friedel-s6) [Ca2(Al(OH)s)]2Clo-4H20 [3] kivalasa mellett.

A reakciok kivitelezése soran a kiindulasi Li* koncentracio 5 g L™! és 10 g L™! volt, a
homérséklet 5-75 °C kozott valtozott, mig a LiCl:CaO:Ca3Al,O¢ moélaranya 2:1:1 volt. A
reakci0id6 1 6rardl 1 hétre vald novelése soran megfigyeltiik, hogy a konverzid 51%-rol 66%-
ra (5 g L), illetve 57%-r6l 74%-ra (10 g L) nétt. A konverzi6 id6beli véltozdsa mindkét
esetben telitési jelleget mutatott, ami alapjan a vizsgalt reakcio egyensulyi. 2 6ra reakcididd utan
a hdmérséklet valtoztatasaval a konverziok alakuldsa az aldbbi (10 g L™!): 40% (5 °C), 65% (25
°C), 66% (50 °C) és 57% (75 °C). A szilard anyagok porrontgen-diffraktometrids vizsgalata
kimutatta, hogy a reakcio sordn keletkezd f6 termék a Friedel-s6, mig kisebb mennyiségben
megjelentek az el nem reagalt Ca(OH),-ra jellemz0 diffrakcids csticsok is.

Osszességében elmondhatd, hogy a tdéményebb LiCl-oldatok atalakithatok LiOH-d4 egy
Iépésben elfogadhaté konverzioval, szobahdmérsékleten. Tovabbi terveink kozé tartozik
alacsonyabb, illetve magasabb kiinduldsi Li" koncentracié alkalmazisa mellett a Mg?* ionok

hatasanak vizsgalata is, ami gyakran csokkenti a levalasztasos modszerek hatékonysagat [2].

Kulcsszavak: litium-klorid, littum-hidroxid, Friedel-so, trikalcium-aluminat

[1] H. Liu, G. Azimi: Resour. Conserv. Recycl., 2022 (179), 106115.
[2] P. Meshram, B. D. Pandey, Hydromet., 2014 (150), 192-208.
[3] E. Kasa, Y. Szabd, et al., Cem. Concr. Res., 2024 (177), 107414.
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Egy- és kétértii ionok aranyanak hatasa koolajiparban alkalmazott
polimerek fizikai-kémiai jellemzdire

Garas Lilla®, Vargané Arok Zséfia®, Szilagyi Istvan®

"MTA-SZTE Lendiilet Biokolloidok Kutatocsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, 6720 Szeged, Rerrich B. tér. 1.

A szintetikus polimerek fontos szerepet toltenek be a kdolaj-kitermelés és szdmos egyéb ipari
terileten. A hagyomanyos mivelési technikdk alkalmazasat kovetden, a kozetrétegek
pérusaiban rekedt kdolaj kinyerésére a novelt hatékonysagu kdolaj kinyerési technikdk (EOR)
alkalmasak. Széles korben alkalmazott ezek koziil a polimeres elarasztas (,,polymer flooding”).
A vizoldhato poliakrilamid alapvézas vegyiiletek hozzdadasa noveli az arasztoviz viszkozitasat,
igy segiti az olajkitermelést [1]. Az ilyen makromolekuldk oldatbeli viselkedését
nagymértékben befolyasoljak a kdolajtarolok egyedi jellemzdi, mint a kdzet mindsége, a
réteghdmérséklet, vagy a mezon hozzaférhetd természetes rétegvizek sotartalma, és az oldott
elektrolitok kémiai mindsége [2].

Kutatasunk célja a kiilonboz6 szerkezetli akrilamid-alapu polimerek — AM-AA, AM-AMPS,
valamint AM-AA-AMPS kopolimerek — fizikai-kémiai tulajdonsdgainak vizsgélata eltérd
iondsszetételli elektrolitoldatokban. A makromolekulakat NaCl-CaCl, oldatban vizsgaltuk
harom kiilonb6zo ionerdsségen (3M, 0.3M, 0.03M), ezen beliil a mintasorozatokban az egyes
ionok molaranyat valtoztattuk. Tovabbi mérések késziiltek NaCl-KCl és CaCl,-MgCl:

rendszerekben a kationok specifikus hatdsanak vizsgélata érdekében.

A kisérletek soran zéta potencialt, hidrodinamikai sugarat és dinamikai viszkozitast hataroztunk
meg. A novekvo ionerdsség €s a kétértékii kationok jelenléte csdkkentette a (-potencial abszolut
értékét. Ezzel parhuzamosan az oldatokban viszkozitascsokkenés tortént, kiilondsen a Ca'- és
Mg?*-tartalmi rendszerekben. Az egyértékii ionok esetében a viszkozitds nem valtozik
jelentdsen, azaz nem fligg az egyértékii sok koncentraciojatol.

Az eredmények alapjan az egy- €s kétértékli ionok ardnyanak modositdsa az ionerdsségtol
fliggden eltérd hatast gyakorol a polimer fizikai-kémiai tulajdonséagaira, és ezek a valtozasok
szoros Osszefiiggésben allnak a polimer szerkezetével.
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B
[=}]
o }
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[1]1E. David, S. R. McDougall, E.J. Mackay, P. Ogbeiwi: Journal of Applied Polymer Science 2025 57189-57206
[2] Zs. Arok, Sz. Saringer, G. Papp, A. Juhasz, S. Puskas, 1. Szilagyi: ASC Publications, 2024 6798—6805
A kutatds az NKFIH GINOP-2.3.4-15-2020-00006, valamint SNN142258 azonositészamu projekteinek

tamogatasaval valosult meg.
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Az autokatalitikus reakcio és transzportfolyamatok kolesonhatasaként 1étrejovo kémiai
hullimok jelentds szerepet jatszanak az ¢l0 szervezetek szabdlyozott viselkedésében és
fejlodésében, példaul a sejtmiikodésben vagy a szivverésekben.

Munkdm soran egy, a bioldgiai rendszerekben is relevans tiol-alapt haldzatban
vizsgaltam a hulldmok kialakulasat és jellemeztem viselkedésliket. A hét komponensbdl és
nyolc 1épésbdl allo reakcidohalozatban az alkalmazott tiurdnium-sé atalakuldsakor tiolok
autokatalitikusan termelddnek. A tiolok elvonaséaért két inhibicids folyamat felelds: A maleimid
egy gyors reakcioban, mig az akrilamid egy harom nagysagrenddel lassabb reakcidban tavolitja
el a pozitiv visszacsatolas révén keletkezd tiolokat. A reakciot jol kevert tankreaktorban
végrehajtva oszcillacio 1éphet fel [1], mig kétcsatornas gélreaktorban a csatornak kozti térben
tiolhullamok fellépését tapasztaltak [2].

Ezen jelenségek megértése érdekében modelleztem a mintazatképzddést a kisérleteknek
megfeleld kétcsatornas gélreaktorban. E projekt keretében a mar rendelkezésre allo forraskodot
bdvitettem ki a harom térbeli modellezésre, melynek f6 célja a betaplaldsi csatorna koriili
gorbiilet hatasanak vizsgalata volt. A kémiai Osszetétel, a betaplalasi sebesség €s a csatorna,
valamint a reaktor geometria valtoztatasaval térképeztiik fel az el6allo mintazatokat.

A korabbi két térbeli dimenzioban tortént futtatdsoknak megfeleld paraméterekkel
végezve a szamitdsokat jelentOs eltéréseket tapasztaltam. A gorbiilet figyelembe vétele
jelentésebb diffuziot eredményezett, melynek kovetkeztében a reaktoron végighaladé hulldm
helyett térben stacionarius allapot alakult ki. Az injektalasi sebesség valtoztatdsa nem
befolyasolta a mintdzatokat. Az inhibitorok mennyiségének valtoztatasaval sikeriilt nemcsak
periodikusan pulzal6 hullamokat, hanem kiilonleges viselkedést mutatd mintdzatot is Iétrehozni.
A gyors inhibitor jelentds emelése soran azt tapasztaltuk, hogy minden hetedik hullam a reaktor
végéhez érve visszafordult és kioltotta az utana kovetkezot.
sebességnek a mintazatképzodésre gyakorolt hatasat, ami tovabb segiti a komplex dinamikus
rendszerek megértését és jabbak tervezését.

[1] A. 1. Novichkov, A. 1. Hanopolskyi, X. Miao, L. J. W. Shimon, Y. Diskin-Posner, S. N. Semenov: Nat.
Commun., 2021 (12), 2994.

[2] A. Paikar, X. Li, L. Avram, B. Smith, I. Siit6, D. Horvath, E. Rennert, Y. Qiu, A. T6th, S. Vaikuntanathan, S.
N. Semenov: Science, 2025 (16), 659-669.
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Az ABXj; tipust fém-halogenid perovszkit napelemekkel kapcsolatos kutatdsok kiemelt
érdeklodésre tettek szert a 2010-es ¢évek oOta. A kutatisok kezdetben a perovszkit
kristalyszerkezetli vegyliletek eldallitasat €s a kornyezeti stabilitdsuk javitasat helyezte eldtérbe,
igy novelve a napelemek teljesitményét. Jelenleg ezen eszkozOk stabilitasat azonban a
toltéshordozok (elektronok, lyukak) hatarfeliileti felhalmozodésa nagyban befolyasolja. A
megfeleld elektron- €s lyukvezetd rétegek nélkiil ezen optoelektronikai eszk6zok fényelnyeld
rétege gyorsan degradalodik, ezéltal korlatozva a technologia elterjedését [1].

Az elmult iddszakban a figyelem Onszervez6dd monoréteg képzésére alkalmas karbazol-
szarmazékokkal kialakitott napelemekre iranyult melyek kiemelked6 hatékonysaggal (~25%) €s
hosszll tdva stabilitassal rendelkeznek. A lyukvezetd rétegként hasznalt dipdlus molekuldkat
forditott (p-i-n) perovszkit napelem elrendezésekben alkalmazzdk, azonban miikddési
mechanizmusuk tovabbra is sok kérdést vet fel. Egyes esetekben lyukvezetésre alkalmas
anyagként irjak le dket, bizonyos publikaciokban a racshibak passzivalasat emelik ki, mint a
hatékonysag javulasaért felelds hatas. Az eddigi sikerek hatasara folyamatosan jelennek meg az
ujabb karbazol alapii molekulak [2].

Munkank soran két gyakran alkalmazott karbazol-szarmazék (2PACz ¢és MeO-2PACz)
oldatfazisbeli kolcsonhatasat vizsgaltuk CsPbBr3; nanokristalyokkal. Elektrokémiai differencial
pulzus voltammetria segitségével meghataroztuk az egyes anyagok energiaszintjeit, melyek
elengedhetetlenek a nanokristalyok és a karbazolszarmazékok kozotti toltésatvitel folyamatok
mechanizmusénak termodinamikai képének megteremtéséhez. Tovabba a CsPbBr3
nanokristalyok fényemisszios sajatsagainak megvaltozasabol (statikus fotolumineszcencia (FL)
spektrumok kioltasa, idObontott FL lecsengési gorbék) kovetkeztettiink a toltésatvitel
kinetikajara. A lyukvezetés sebességi egylitthatojat (kn) a két karbazol-szarmazék esetén
tranziens abszorpcios spektroszkdpia alkalmazéasaval hataroztuk meg. Sikeresen azonositottuk
a lyukatlépés eredményeképp képzdddé gydkkationt nanoszekundumos villanéfény fotolizis
segitségével. A két karbazol-szarmazék hasonlé molekuldris felépitése ellenére eltérd
toltéshordoz6 dinamikai viselkedést figyelhettiink meg. A termodinamikai és kinetikai kép
ismeretében az eldaddsom sordn ravildgitok azokra a valdban fontos kiilonbségekre a
szarmazeékok kozott, amely magyarazatul szolgal az optoelektronikai eszk6zok tervezésében
levont konkluzidk ellentmondésaira.

[1] Al-Ashouri, A. et al.: Energy Environ. Sci. 2019 (12) 3356-3369
[2] Wu, T. et al. Adv. Funct. Mater. 2024 (34), 2316500
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Oxigén Disszociacioja Ruténium (0001) Feliileten
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Az oxigén fém feliileteken valo disszociativ adszorpcidja tobb heterogén katalitikus folyamat
elemi 1épése. A ruténium, kifejezetten a Ru(0001) feliilet az egyik legaktivabb a szén-monoxid
oxidaciés reakcidban nagy nyomas esetén, annak kiilonleges oxigén-adszorpcios
mechanizmusanak koszonhetden, ennek ellenére pontos reakcioutak, prekurzorok és potencialis
energia feliilet (PES) az oxigén-disszociaciora nézve nem ismertek. Kutatasunk soran GGA-
szint DFT-szdmitasok és egy EANN (embedded atom neural network) PES fejlesztd
algoritmus segitségével célunk atfogd tudast nyerni errdl a reakciorol.

Az adszorpciods helyek feltérképezése egyértelmii prefenciat mutatott fcc- és hep- tipusu lireg
(hollow) kotohelyek fele, egyetértésben ezt megel6zé kutatisokkal [1]. Az adszorpcid
toltésatmenettel jar, mely vezethet peroxid prekurzorhoz vagy stabil prekurzor nélkiil (kdzvetlen
uton) az oxigén molekula oxid-ionokka alakulhat. Ugyan korabbi kutatisok szerint a
prekurzornak kis iitk6zési energiak esetén létezni kell, kutatdsunk soran csak egy feliiletre
merdleges, rendkiviil sekély energiavolgyben talalhatdé prekurzort talaltunk, mely akér kis
perturbécio esetén is disszocial. Az eredményeink ez alapjan gat nélkiili disszociaciora utalnak,
szemben a kisérlettel [2]. Ennek oka az alkalmazott GGA funkcional tipusban keresendd, mely
koztudottan hajlamos csdkkenteni a toltésatmenettel jard reakciok gatmagassagat. A probléma
megoldasara kiilonféle stratégidkat dolgoztunk ki, mellyel fizikailag relevans eredmények
érhetdek el a szamitasi id0 normalizalasa mellett. A tovabbiakban AIMD (ab initio molecular
dynamics) trajektoridkat futtattunk, melyek egyszerre fedeztek fel lehetséges adszorpcios
mechanizmusokat és adtak tanulasi pontokat az alkalmazott PES illeszté neuralis halonak,
mellyel mar elézetes eredményeink is elkésziiltek.

A munkank célja az elméleti modszerekkel nehezen kezelhetd oxigén-disszociacids
mechanizmus leirdsa a Ru(0001) feliileten, emellett szeretnénk megvizsgalni a GGA-tipusu
funkcionalok teljesitoképességét toltésatmenettel jard feliileti reakcidk leirasaban.

[1]J. A. Herron et al.: Surf. Sci., 2013 (614), 64-74
[2] N. Nilius et al.: Appl. Phys. A, 1998 (66), 519-523
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A globalis szén-dioxid kibocsatas csokkentése kiemelkedd szerepet jatszik a klimavaltozas negativ
hatasainak enyhitésében, emiatt kulcsfontossagu a jelentds CO»-kibocsatassal jaro ipari agazatok (vas-
¢s acél-, ammonia-, és cementgyartas stb.) dekarbonizacidja. A hidrogén a vegyipar egyik legfontosabb
¢s legnagyobb mennyiségben hasznalt alapanyaga, 2020-ban a vilag hidrogénfelhasznalasanak kozel
60%-a kizarolag az ammoniagyartashoz kapcsolodott. A hidrogént jelenleg legnagyobbrészt f6ldgazbol
allitjak el6 a metan gbézreformalassal (Steam Methane Reforming, SMR) majd vizgaz reakcioban (Water
Gas Shift, WGS) folyamatoknak kdszonhetden. A jovoben kiilondsen fontos szerepe lesz a megjulod
energiaval eldallitott ,,z0ld”, azaz karbonsemlegesen eldallitott hidrogénnek, ahogy ezt a Nemzeti
Hidrogénstratégia is részletezi. Az idészakosan termelé megujuld energiaforrasokbol (pl. szél-, nap- és
vizenergia) szarmazo6 tobblet villamosenergia kémiai kotések, példaul hidrogén formajaban tarolhato. Ez
az energia a molekuldk bontasaval késobb visszanyerhetd, ami rugalmas ¢és hatékony
energiamenedzsmentet tesz lehetévé. A szakirodalombdl ismert, hogy a kiils6é magneses tér segiti az
elektrokémiai vizbontast azaltal, hogy lecsokkenteni az anddon lejatszodo oxigénfejlodési reakeio (OER)
tulfesziiltségét, igy kevesebb energiabefektetéssel allithatdo el6 ugyanazon mennyiségii hidrogén.
Hasonl6 hatas figyelhetd meg a Ho/Os tiizel6anyag-elemek katodjan végbemend oxigénredukcids (ORR)
folyamatban. Az elektrokémiai reakciok kinetikéjdnak magneses térben torténd tanulmanyozasadhoz egy
kereskedelmi forgalomban nem kaphat6 mégneses forgathatd korongelektrodot (RDE), valamint egy
aramlasos elektrokémiai cellat terveztiink és valositottunk meg. A kifejlesztett mérési elrendezéseket

nem-magneses (Pt/C) és ismert magnesesen aktiv (CoNi@NC) elektrokatalizatorokkal teszteltiik.

Koszonetnyilvanitas

H. H. kdszonetét fejezi ki a Magyar Tudomanyos Akadémia Bolyai Janos Kutatasi Osztondijanak (BO/682/22/7)
a nyujtott anyagi tamogatasért. Az RRF-2.3.1-21-2022-00009 (Megtijulé Energia Nemzeti Laboratorium) az
Eurdpai Unid Helyreallitasi és Reziliencia Eszkdzének tamogatasaval, a Széchenyi Terv Plusz Program keretében
valdsult meg. A projekt megvaldosulasat a Magyar Kutatasi Halozat tdmogatta.
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Egy varatlan meta-szubsztitucios termék az 6sztron sorban
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A 130-0sztron a természetes Osztron epimereként kivalo alapot adhat egyéb, hormonalis
aktivitastol mentes, bioldgiai hatast hordozo vegyiiletek kifejlesztéséhez [1]. Kutatocsoportunk
a kdzelmultban szamos, A-gylriin szubsztitualt, daganatellenes hatast 13a-0sztron szarmazékot
allitott eld [2]. FOként orto-helyzetli szubsztiticiokat végeztek, a fenolos hidroxilcsoport
iranyitd hatasaval Osszhangban, meta-funkcionalizadlasra a szakirodalomban csak egy
hivatkozas taldlhato [3]. Szakdolgozati munkamban végeztem a meta-arilezéseket, réz(II)-
katalizalt C—H aktivalason keresztiil, reagensként diariljodonium sokat alkalmazva. Egyes

"o

ujonnan eldallitott vegytileteink daganatellenes és enzimgatld hatassal rendelkeztek.

Jelen kutatds célja ruténium(Il)-katalizalt, iranyitott meta-alkilezés volt, szubsztitualt
difluormetilcsoport beépitése céljabol. Az igy eldallitott intermedier szamos tovabbi szarmazék
kialakitasara lehet alkalmas.

A reakcidsor elsd 1épésben egy pirimidin-alapt irdnyitdcsoportot épitettiink a szteroid fenolos
hidroxilcsoportjara, majd etil-brém-difluoracetat reagens és [Ru(p-cimén)Cl2], katalizator
alkalmazasaval, 2.4,6-trimetilbenzoesav ligandum mellett, hagyomanyos és mikrohullamt
melegitéssel is végrehajtottuk a reakciot. Az NMR-es szerkezetvizsgalat eredményeként egy
nem vart termék képzddott: difluoralkilezodés helyett acilezddést tapasztaltunk, a ligandum
beépiilésének megfelelden.

[1] B. Schonecker, C. Lange, M. Kétteritzsch, W. Giinther, J. Weston, E. Anders, H. Gorls: J. Org. Chem., 2000,
(65, 18), 5487-5497.

[2] L. Bacsa: PhD értekezés, 2018.

[3] R. Ignécz, N. Bozsity, D. Unger, Z. Kele, 1. Zupko, A. Hunyadi, M. Gjorgoska, T. L. Rizner, E. Mernyak: J.
Enzyme Inhib. Med. Chem., 2025, (40, 1), 2530615.

Koszonjiik az NKFIH SNN 139323 tamogatasat.
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Az antibiotikum-rezisztencia napjaink egyik legsulyosabb egészségiigyi kihivasa, amely egyben
jelentds tarsadalmi problémat is jelent. Az 1j tipusu antibiotikumok felfedezése — kiilondsen a
gyogyszerrezisztens korokozok ellen — a kdzelmultban fokozott tudomanyos érdeklddést valtott
ki. A természetes eredetli vegyiiletek fontos szerepet jatszanak a patogén baktériumok elleni
hatékony terapids szerek kifejlesztésében [1]. A természetes eredetli fenolos vegyliletek
csoportjaba tartozé apigenin, kvercetin €s magnolol, tovabba egyes szarmazékaik jelentds
antibakterialis hatast mutatnak. A multidrog-rezisztens baktériumok ellen azonban alig, vagy
nem ismertek megfeleld terapids hatdanyagok. A szakirodalom ismertet néhany olyan
molekularészletet, amelyek adott hatoanyagokra vald beépitése a hatds mértékének vagy
szelektivitdsanak fokozdsa szempontjabol elonyos lehet. Ilyenek a szililéter vagy szubsztitualt
benziléter molekularészletek [2,3].

Jelen kutatas célja a magnolol, az apigenin €s a kvercetin éteresitési reakcionak végrehajtasa, és
az Ujonnan eldallitott vegyiiletek antibakterialis hatasanak vizsgalata volt.

A szililéter- vagy (szubszt.)benziléter molekularészletek kialakitasat mikrohulldmu reaktorban
végeztiik, kiilonb6z6 korilmények kozott. A reagald partnerek ardnyanak ¢és a
reakcidohOmeérséklet valtoztatasaval célunk volt a tobb hidroxilcsoportot tartalmazé természetes
eredetli fenolok szelektiv atalakitasa, illetve tobb hidroxilcsoport egyideji funkcionalizalasa is.
A céltermékek szerkezetét NMR-spektroszkopidval igazoltuk, majd vizsgaltuk a vegyiiletek
antibakterialis hatasat, tobb kivalasztott human patogén baktérium alkalmazaséaval.

[1] Elmaidomy AH, Shady NH, Abdeljawad KM, Elzamkan MB, Helmy HH, Tarshan EA, Adly AN, Hussien
YH, Sayed NG, Zayed A, Abdelmohsen UR. Antimicrobial potentials of natural products against multidrug
resistance pathogens: a comprehensive review. RSC Adv. 2022 Oct 13;12(45):29078-29102. doi:
10.1039/d2ra04884a. PMID: 36320761; PMCID: PMC9558262.

[2] Cebrian R, Li Q, Penalver P, Belmonte-Reche E, Andrés-Bilbao M, Lucas R, de Paz MV, Kuipers OP,
Morales JC. Chemically Tuning Resveratrol for the Effective Killing of Gram-Positive Pathogens. J Nat Prod.
2022 Jun 24;85(6):1459-1473. doi: 10.1021/acs.jnatprod.1c01107. Epub 2022 May 27. PMID: 35621995;
PMCID: PM(C9237828.

[3] Martin JK 2nd, Sheehan JP, Bratton BP, Moore GM, Mateus A, Li SH, Kim H, Rabinowitz JD, Typas A,
Savitski MM, Wilson MZ, Gitai Z. A Dual-Mechanism Antibiotic Kills Gram-Negative Bacteria and Avoids
Drug Resistance. Cell. 2020 Jun 25;181(7):1518-1532.e14. doi: 10.1016/j.cell.2020.05.005. Epub 2020 Jun 3.
PMID: 32497502; PMCID: PMC7780349.

Koszonjiik az NKFIH SNN 139323 tamogatasat.
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Fluorescent labeling of biomolecules or biologically active substances enables the tracking of
the labeled compounds in biological systems and the investigation of their mechanism of action
[1]. Derivatives of 4,4-difluoro-4-bora-3a,4a-diaza-s-indacene (BODIPY) are widely used
fluorescent dyes for such purposes [2]. In addition to their excellent optical properties, they
exhibit high stability in biological environments, and their structure is easily modifiable. To
enable covalent conjugation, the introduction of appropriate functional groups on the BODIPY
scaffold is essential. In 2022, Bertozzi, Meldal, and Sharpless were jointly awarded the Nobel
Prize for the development of click chemistry and its bioorthogonal applications [3]. The
copper(l)-catalyzed azide-alkyne cycloaddition (CuAAC) is a regioselective reaction that links
reaction partners through the formation of a 1,4-triazole ring.

The aim of the present study was to synthesize a BODIPY derivative bearing a terminal alkyne
function, which can subsequently be applied for labeling biomolecules containing azide groups
or other biologically active compounds via CuAAC reaction.

The first step of the four-step synthetic sequence was the propargylation of 4-
hydroxybenzaldehyde. This ether formation was efficiently carried out in a microwave reactor.
This was followed by the acid-catalyzed condensation of the disubstituted pyrrole with the
benzaldehyde derivative. The dipyrromethane obtained in the second step was then oxidized and
subsequently complexed with boron trifluoride etherate, yielding the desired green-emitting
fluorescent dye. The structure of the compound was confirmed by NMR spectroscopy.

[1] Oliveira E, Bértolo E, Nuifiez C, Pilla V, Santos HM, Fernandez-Lodeiro J, Fernandez-Lodeiro A, Djafari J,
Capelo JL, Lodeiro C. ChemistryOpen. 2017 Nov 7;7(1):9-52.

[2] Loudet A, Burgess K. Chem Rev. 2007 Nov;107(11):4891-932.

[3] Brown T, Nordén B. Nobel Prize 2022 to Sharpless, Meldal, Bertozzi Click Chemistry - molecular lego. Q Rev
Biophys. 2022 Nov 7;55:e13.

This work was supported by National Research, Development, and Innovation Office-NKFIH through
project SNN 139323.
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Fluorozott nukleozidszarmazékok

Lovas Miklos

A fluor nagyon gyakori alkotoeleme gydgyszermolekuldknak. Ennek oka, hogy a fluor beépitése
bioldgiailag aktiv molekuldkba gyakran eldnyosen moédositja tulajdonsagaikat, konnyedén
hasznalhat6 a molekula lipofilitdsanak, pKa-értékének, metabolikus stabilitdsanak és

........

A nukleozidszarmazékok az antivirdlis agensek fontos csoportjat képezik, illetve egyes
képviseldik tumorellenes terdpiaban is hasznalatosak. Az antiviralis hatéanyagok szdma
alacsony, 1igy indokolt 1j nukleozidszarmazékok eldallitasa és vizsgalata. A
nukleozidszarmazékok koziil fontosak a morfolindk, melyekben a furandzgytirii helyett
morfolingylirit talalhatunk. Oligomerjeiket antiszensz agensekként mdar hasznaljak pl. a
Duchenne-féle izomsorvadas kezelésében.

Kutatasunk célja olyan nukleozidszarmazékok szintézise volt, melyek morfolingytriit
tartalmaznak, és a morfolingy{iri nitrogénjéhez kiilonb6z6 fluoroalkilcsoportok kapcsolddnak.
A szintetikus modositasokat elsdsorban adenozinon €s uridinen végeztiik.

A fluoros csoport bevitelére két modszert alkalmaztunk: a megfelelden védett nukleozid
furanozgytriijének gylrithasadassal jard oxidacidja utan reduktiv aminaldson keresztiil
végbemend gylriizarast végeztiink allil-aminnal. Az igy nyert morfolind-nukleozidok Nallil
csoportjara kiilonboz6 perfluoro-alkil-jodidokat (perfluorobutil, -hexil ¢és -oktil-jodidot)
addicionaltattunk gyokos mechanizmust fotokémiai reakcidval. Az addicidk optimalizalasara
kiilonb6zé moddszereket alkalmaztunk: a besugarzast UV- vagy kék fénnyel végeztiik,
inicidtornak: benzofenont; tributil-foszfint és réz(I)-jodidot; trifenilfoszfint és réz(I)-jodidot;
vagy trietil-amint hasznaltunk. Teszteltiink egy termoiniciacids reakciot is, inicidtornak azo-
bisz-izobutironitrilt alkalmaztunk.

A megfeleld reagens hidnyaban N-trifluorometilezést ilyen uton nem hajthattuk végre, igy
alternativ uton végeztiik el ezt a modositast: a szabad nukleozid-morfolind szarmazékot a
morfolin-nitrogénen ditiokarbamattd alakitottuk, majd ezt a szarmazékot fluoroztuk
dietilamino-kén-trifluorid és N-brom-szukcinimid segitségével, igy kapva az N-
trifluorometilezett terméket (adenozin-, citidin-, guanozin- és uridin-szarmazékok).
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Electrosynthesis of 2,3,4,5-tetrahydro-1,3,5-triazin-1-iums

Lam Thi Da Thae?®, Xu Zhining?, Gabor Turczel®, Bela Ivan®, Ervin Kovacs®

“HUN-REN RCNS Institute of Materials and Environmental Chemistry, 1117 Budapest, Magyar tudosok krt. 2.
bPHUN-REN RCNS NMR Research Laboratory, 1117 Budapest, Magyar tudosok korutja 2.

Bench-stable N-heterocyclic carbene (NHC) precursors, particularly 1,3,5-triazine-based
compounds, are noteworthy not only for their facile synthesis under mild conditions but also for
their broad applications carbene precursor,[1] dihydropyrimidine synthesis,[2] and applied as
pesticides.[3] Building upon the 1,3,5-triazine scaffold, cationic quaternization of N,N',N'-
trisubstituted hexahydro-1,3,5-triazinium derivatives introduces significant electronic and
structural diversity, enabling new approaches in catalytic transformations and the synthesis of
complex nitrogen-containing functional frameworks. In the early development of triazine-based
compounds, the quaternization of 1,3,5-triazinium derivatives typically required multistep
reactions, generating substantial chemical waste and limiting their practical applicability.[4]
Electrochemical synthesis has recently emerged as a greener, low-energy alternative,
eliminating the need for excessive oxidants by using electrons as reactants.[5] In this study, our
aim to explore a one-pot oxidative synthesis of N-methylbenzylamine derivatives to generate
triazinium salts using electrocatalytic methods. This approach offers a potentially milder, more
controllable, and sustainable alternative to the traditional method. Additionally, a two-step
method—first forming the triazinane intermediate and subsequently oxidizing it to the
triazinium salt—will be investigated. Comparative analysis with conventional synthetic
methods will provide a comprehensive understanding of the efficiency, selectivity, and
practicality of these approaches in preparing triazintum-based scaffolds.
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[1] M.-T. Chen, C.-C. Huang, C.-W. Chang, K.-Y. Liu, Inorganica Chim. Acta 2025, 576, 22466.
[2]J. Dutta, S. Ghosh, A. Hassan, S. De Sarkar, Org. Lett. 2025, 27, 2682—-2686.

[3] CA2052731A1 Patent, DE2431862A1 Patent

[4] Makhloufi, A.; Frank, W.; Ganter, C. Organometallics 2012, 31 (5), 2001-2008.

[5] Z. Xu, E. Kovacs, ACS Org. Inorg. Au 2024, 4, 471-484.

Bolyai Janos Research Scholarship of the Hungarian Academy of Sciences (BO/0085/24/7) is acknowledged.
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Synthetic Approaches to Functionalized Xanthene Fluorophores

Szekeres Renato, Hlogyik Tamas, Mernyak Erzsébet

University of Szeged Faculty of Pharmacy Institute of Pharmacognosy, 6720 Szeged, Edtvés u. 6

Rosamines are a significant group of xanthene dyes.[1] Lipophilic rosamines penetrate the
plasma membrane by diffusion and accumulate within the inner mitochondrial membrane of
cancer cells.[2] This prosess is driven by the elevated negative transmembrane potential
characteristic of cancer cell mitochondria compared to normal cells which can disrupt
mitochondrial function, promoting the formation of reactive oxygen species (ROS) and
triggering apoptosis. Such substances acting on mitochondria of cancer cells are called mitocans.
Intracellular pH - especially that of cell organelles - plays a crucial role in their function.
Fluorophores such as pH-sensitive rosamines can be valuable tools in fluorescent imaging
having their emission tied to a switch on-switch off mechanism controlled by ambient pH levels.

We aimed to design facile, microwave-assisted methods for the synthesis of rosamine
fluorophores as potential antibacterial and/or anticancer agents, under both mild and more
aggressive reaction conditions (by using concentrated phosphoric acid and high temperatures in
the latter case). Syntheses were carried out in a microwave reactor, starting from 8-
hydroxyjulolidine and certain aromatic aldehydes.
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Scheme 1. Synthesis of rosamine dyes

[1] Zeng et gl. Chem. Soc. Rev., 2023, (52), 5607-5651.
[2] Bakos, E. et al. Int. J. Mol. Sci., 2025 (26) 1482-1494.

This work was supported by National Research, Development, and Innovation Office-NKFIH through
project SNN 139323.
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Development of Novel 8-Hydroxyquinoline—Phthalimide Hybrids: Synthesis,
Structural Optimization, and Anticancer Evaluation

Moamen A. Hassanin,” Péter Simon,”* and Istvan Szatmari™”

“Institute of Pharmaceutical Chemistry, University of Szeged, Eotvés u. 6, H-6720 Szeged, Hungary

bPHUN-REN-SZTE Stereochemistry Research Group, Hungarian Research Network, University of Szeged, Eétvés
u. 6, H-6720 Szeged, Hungary

8-Hydroxyquinoline (8-HQ) is a significant heterocyclic scaffold in medicinal chemistry
due to its drug-like properties, , metal-chelating ability, and multitarget potential [1]. Since 8-
HQ has a significant flat aromatic structure, this allows efficient modification with substituents
to improve target selectivity and reduce cytotoxicity [2]. Because of these features, 8-HQ
derivatives have been widely studied as anticancer agents, including their role in overcoming
multidrug resistance (MDR) [1].

Additionally, phthalimide is another key pharmacophore with a wide range of biological
activities, notable structural stability, bioavailability, and potent inhibitory effects on cancer-
related receptors. It has shown promising cytotoxic activity by inducing apoptosis, inhibiting
angiogenesis, and disrupting cancer cell proliferation. These properties make phthalimide
analogues valuable scaffolds for designing novel multi-targeted anticancer agents [3].

This work aims to hybridize these two pharmacophores into hybrid molecules and
incorporate Mannich bases to enhance activity and fine-tune the pharmacologic properties.
Compared to their parent compounds, these hybrid molecules are designed to achieve a broader
biological spectrum, improved efficacy, reduced potential toxicity, and overcome drug
resistance.
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The target compounds were synthesized via condensation of 5-amino-8-hydroxyquinoline
with phthalic anhydride derivatives, followed by Mannich reactions with various amines and
aldehydes. The products were characterized by spectroscopic techniques, and initial biological
evaluation demonstrated promising anticancer activity, providing a basis for subsequent
structure—activity relationship (SAR) studies.

In conclusion, this work focuses on designing and synthesizing new anticancer agents by
hybridizing two pharmacophores, evaluating their antiproliferative activity, and conducting
SAR studies.

[1] Pape, V. F. S.; Palko, R.; Toth, S.; Szabo, M. J.; Sessler, J.; Dorman, G.; Enyedy, E. A.; So0s, T.; Szatmari, L
Szakacs, G. J. Med. Chem. 2022 (65), 7729-7745.

[2] Gupta, R.; Luxami, V.; Paul, K. Bioorg. Chem. 2021 (108), 104633.

[3] Fernandes, G. F. S.; Lopes, J. R.; Dos Santos, J. L.; Scarim, C. B. Drug Dev. Res. 2023 (84), 1346-1375.

Acknowledgment: The authors thank the Hungarian Research Foundation (OTKA No. K-138871), the Ministry
of Human Capacities, Hungary grant, TKP-2021-EGA-32; and Dr. Gabriella Spengler and her research group for
the biological evaluations.
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Examination of sunflower microgreens cultivated under different conditions
using Vis-NIR spectroscopy and multivariate data analysis

Agnes Madics®, Janos Slezsak®, Andras Salgé?, Szilveszter Gergely®

“Department of Applied Biotechnology and Food Science, Faculty of Chemical Technology and Biotechnology,
Budapest University of Technology and Economics, Miiegyetem rkp. 3., H-1111 Budapest, Hungary

Microgreens are young, edible seedlings of vegetables and herbs, which are commonly
harvested 7-21 days after germination, when the cotyledons are fully developed, and the first
true leaves just start to appear. At this stage, they have a higher nutritional value compared to
mature plants, with increased levels of vitamins, minerals, and other health-promoting
compounds [1], [2]. Among microgreens, sunflower has high protein and phenolic contents, and
also a good source of calcium [3].

The samples were obtained from a vertical farm, which is a Controlled Environment Agriculture
(CEA) facility, where every environmental factor is monitored and optimized. It is a space-
efficient cultivation method that operates independently of seasonal changes, and usually there
is no need to use pesticides thanks to the enclosed environment [4]. Due to the high operating
costs (e.g., LED lights, controlled temperature) they focus on plants, with short growth cycles,
low space requirements and high market values, such as leafy greens, herbs and microgreens
[5].

In this research the samples were analysed using visible (Vis) and near-infrared (NIR) light. Vis-
NIR spectroscopy is a fast, non-destructive analysis method, which is usually also chemical-
free, so it is very sustainable. The study investigates how changes in environmental parameters
(such as temperature, nutrient solution, or lighting) affect plant growth and nutritional value.
We measured the samples in both fresh and dried conditions, because the strong O—H absorption
bands from water can hide information in the spectra. The results of the research not only could
be useful for vertical farms, but may also provide new insights for traditional open-field
cultivation struggling with climate change.

[1] B. Dereje, J. C. Jacquier, C. Elliott-Kingston, M. Harty, N. Harbourne: ACS Food Sci. Technol., 2023 (3), 981-998

[2] S. Verlinden: Hortic. Rev., 2020 (47), 85-124

[3] M. D. Ghoora, D. R. Babu, N. Srividya: J. Food Compos. Anal., 2020 (91), 103495

[4] K. Benke, B. Tomkins: Sustainability: Sci. Pract. Policy, 2017 (13), 13-26

[5]C. Vatistas, D. D. Avgoustaki, T. Bartzanas: Atmosphere, 2022 (13), 1258

This project has received funding from the European Union’s HORIZON-CL6-2022-CLIMATE-01-04
“Achieving Ecological Resilient Dynamism for the European food system through consumer-driven policies,
socio-ecological challenges, biodiversity, data-driven policy, sustainable futures” (ECO-READY) research
and innovation programme under grant agreement N°101084201.

The research reported in this paper is part of project no. TKP2021-EGA-02, implemented with the support
provided by the Ministry for Innovation and Technology of Hungary from the National Research,
Development and Innovation Fund, financed under the TKP2021 funding scheme.

The project supported by the Doctoral Excellence Fellowship Programme (DCEP) is founded by the National
Research Development and Innovation Fund of the Ministry of Culture and Innovation and the Budapest
University of Technology and Economic.
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GFP kromoforok fotofizikai tulajdonsagainak elorejelzése gépi tanulassal

Gyorok Akos?®, Kovacs Ervin?, Pavel Sidorov®

“BrainVisionCenter Nonprofit Kft.; 1094 Budapest, Liliom utca 43-45. 6. em. 1. ajto
bHokkaido University ICReDD, Japan, Hokkaidé; Szapporé, Kita keriilet, Kita 21 Nishi 10, 001-0021

A fluoreszcens mikroszkdpia mara elterjedt eszk6z a biomolekuléris folyamatok vizsgalataban,
azonban a legtobb biomolekula nem bocsat ki fényt magaban, igy kiils6é fluoreszcens jelolok
alkalmazasara van sziikség. A zold fluoreszcens fehérje (Green Fluorescent Protein, GFP)
kromoforjanak analdgjaira €piild kis molekuldja fluoroforok fejlesztésében meghatirozo a
szerkezet €s a fotofizikai tulajdonsagok kozotti kapcesolat feltarasa.

Kutatasunk célja olyan gépi tanulasi modellek fejlesztése volt, amelyek képesek a fluoreszcens
kromoférok abszorpcidos ¢€s emisszids maximumainak, valamint kvantumhatasfokénak
elorejelzésére. Egységes laboratoriumi koriilmények kozott tobb mint szdz GFP-kromofor
analoég mérési adatait gyiijtottiik 0ssze tobb, a kutatdcsoportban végzett tanulmanybol [1], [2].
A molekulakbol kiilonbozé molekularis leirdkat generaltunk, majd Random Forest és Support
Vector Machine algoritmusokat alkalmaztunk a fotofizikai jellemzdk eldrejelzésére. A
hiperparamétereket optimalizaltuk, a modelleket pedig tizszeres keresztvalidacioval értékeltiik.

GFP kromofor analog Gépi tanulas Elorejelzett fotofizikai adatok
0 QSO nm || Abszorpcios maximu@
O :
™N OH N= ) > (530 nm Emisszios maximum)
| ——
( 0,16 Kvantumhatasfok )

1. ébra: 4 GFP-kromofor analogok fotofizikai tulajdonsagainak elrejelzése gépi tanuldsi modellekkel.

A legjobb regressziés modellek R? = 0,9 értékeket értek el, valamint a kvantumhatasfok
osztalyozasara fejlesztett modell is jo predikcios képességet mutatott a gyenge €s erdsebb
fluoreszcencidju molekuldk elkiilonitésében. Kiilsé validalasként harom 1) kromofort
szintetizaltunk, valamint ezek koziil egyet spektroszkopiailag karakterizaltuk. Az elérejelzések
megfeleld pontossagiinak bizonyultak a modellek gyakorlati alkalmazhatosaga és a fluoreszcens
tulajdonsagok elézetes szlirése szempontjabol.

Eredményeink azt mutatjdk, hogy a gépi tanuldsi megkozelités hatékony eszkdz lehet 1j
fluoreszcens festékek eldzetes szlirésére, a fluoreszcens tulajdonsagok gyors és koltséghatékony
becslésére, valamint a kisérleti fejlesztés tamogatéasara.

[1] Jancs6 A, Kovacs E, Cseri L, et al.: Spectrochim. Acta A Mol. Biomol. Spectrosc., 2019 (218), 161-170.
[2 Kovacs E, Cseri L, Jancso A, et al..: European J. Org. Chem., 2021 (41), 5649—60.

Szeretném kifejezni 6szinte halamat Dr. Kovacs Ervinnek, témavezetémnek, aki lehetéséget adott a
kutatiasban valé részvételre és végig timogatta a munkiamat. Koészonéom Dr. Pavel Sidorovnak szakmai
utmutatasat és a Kkutatocsoportjadban végzett munka lehetdségét. Halds vagyok tovabba Dr. Rézsa J.
Balazsnak és a BrainVisionCenternek a kutatas megvalésitasahoz nyujtott timogatasukért.
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Dibenzoil-borkdsav alapu rezolvalas preparativ 1épték alatti megvalositasa
magneses enantioszeparacio alkalmazasaval

Javor Bilint ', Szegedi Dorka, Adam Balint Arpad, Hakkel Orsolya, Illés Levente,
Fiirjes Péter, Toth Tiinde, Laszlé Szabolcs, Golcs Adam

1) Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar, Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, Miiegyetem rkp. 3., H-1111 Budapest, Magyarorszag

A nagyszamu, szerkezetileg rokon vegytiletek enantiomerszeparacioja a nanomolaris 1éptékil
konyvtarszintézisekben gyakran iitk6zik mennyiségi ¢€s ateresztOképességi korlatokba.
Munkéankban egy alternativ rezolvalésistratégiat mutatunk be, amely az O,O'-dibenzoil-L-
borkdsav alapli preparativ enantiomerelvalasztds nanomolaris skalara torténd atiiltetését
célozza.

Az enantiomerszeparaciokhoz sziliclum-dioxiddal bevont, O,O’-dibenzoil-L-borkdsavval
modositott magneses nanorészecskéket alkalmaztunk. Kiilonbozd feliiletkezelési eljarasokat,
amino-linkereket ¢s immobilizadcios stratégidkat vizsgaltunk, majd hatékonysagukat
Osszehasonlitottuk mind a nanorészecskék funkcionalizalasa, mind az enantiomerszeparacio
szempontjabol. A modszer hatékonysagat hat kiralis, biologiailag aktiv modellvegyiilet (efedrin,
szinefrin, mentol, feniletilamin, oktopamin, terbutalin) racém elegyének elvalasztasaval
vizsgaltuk, az eredményeket az enantiomerdusitott mintdk fajlagos forgatoképességének
mérésével ellendriztiik.

Az eljaras szamos eldnnyel rendelkezik az irodalmi alternativdkkal szemben: szélesebb
vegyiiletkort fed le, kdzvetleniil alkalmazhat6 vegyiiletkonyvtarak torzsoldatain (pH = 7, 5%
DMSO vizes kozegben) vegyliletspecifikus optimalizalasi igény nélkiil, valamint egyarant
lehetové teszi diasztereomer sok €s koordinacios komplexek kialakitasat. Ezek az eldnyok a
modszer példatlanul széleskori  alkalmazhatdsagat vetitik elére  vegyiiletkonyvtarak
nanomolaris 1éptékii parhuzamos enantiomerdusitasaban.
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RETEGES KETTOS HIDROXID ALAPU KOMPOZIT KOLLOID ES

ANTIOXIDANS TULAJDONSAGAI
Mader Anna, Dr. Varga Viktoria, Voros Attila, Dr. Szilagyi Istvan

MTA-SZTE Lendiilet Biokolloidok Kutatocsoport, SZTE TTIK, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1

A természetes antioxidans enzimek kivaltasdra hasznalhatunk olyan nanoméretii
anyagokat (ugynevezett nanozyme), amelyek képesek miikodésiiket utdnozni anélkiil, hogy
azok szamos hatranyos tulajdonsagat (példaul eldallitasi és taroldsi nehézségek) mutatnak,
hatranyuk viszont az aggregaciora vald hajlamuk, amit polielektrolit funkcionalizalassal
javithatunk. A kutatas soran célunk volt réz (II)ion tartalmu réteges kettds hidroxid (CuMgAl
LDH) eléallitasa, funkcionalizalasa antikoaguléns hat4st heparin polielektrolittal, valamint az

igy létrehozott kompozitok kolloidkémiai tulajdonsagainak és enzim aktivitasanak vizsgalata

[1].

A CuMgAl LDH nanozyme-ot a megfeleld fémkloridok oldatai segitségével NaOH
jelenlétében szintetizaltuk a koprecipitacid6 moddszerével [2], szerkezetét rontgendiffrakcioval
(XRD) ¢és infravoros spektroszkopiaval (IR), méretét ¢és stabilitasat dinamikus
fényszorasméréssel (DLS) valamint alakjat transzmisszids elektronmikroszkoppal (TEM)
jellemeztiik. Elektroforetikus mobilitds méréssel az LDH feliileti toltésének valtozasat a
hozzaadott heparin mennyiségének fliggvényében vizsgaltuk ¢és meghataroztuk a stabil
diszperzi6 kialakitasahoz sziikséges heparin optimalis mennyiségét (LDH/HEP). A CuMgAl
LDH ¢és az LDH/HEP nanozyme rendszer antioxidans hatasat enzim aktivitas tesztekkel
vizsgaltuk, a szuperoxid dizmutdz-szeri miikddeés jellemzéséhez hasznalt szinreakciokat

spektrofotometrias méréssel kovettiik és katalaz tesztet is végeztiink.

Az LDH/HEP kompozit a természetes antioxidans enzimekkel Osszehasonlithatd
aktivitassal birt. Az antioxiddns tesztek sordn megallapitottuk, hogy a CuMgAl LDH a
funkcionalizalas utan, az LDH/HEP formaban is megtartotta aktivitdsat és kolloid kémiai
stabilitdsa is szdmottevOen javult. Az altalunk létrehozott nanozyme-ok jovObeli alkalmazéasa

betegségek terapiaja soran, illetve antioxiddns adalékként ipari folyamatokban lehetséges.

[1] M. Pavlovic, L. Li, F. Dits, Z. Gu, M. Adok-Sipiczki, I. Szilagyi, RSC Adv., 6 2016 16159-16167.
[2] A. Szerlauth, T. Madacsy, G.F. Samu, P. Bir6, M. Erdélyi, G. Varga, Z.P. Xu, J. Maléth, 1. Szilagyi, Chem.
Commun., 60 2024 1325-1328.

Koszonet a Szegedi Tudomanyegyetem Lendiilet Biokolloidok Kutatécsoportjanak és az SZTE TTIK

Kutatéiskola 6sztondij programjanak, hogy segitették a kutatasi munkat.
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(Gua);Cuzls vékonyrétegek fényemisszios sajatsagainak vizsgalata
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A nulladimenziés szerkezetli, haromkomponensti, réz-halogenid szerkezeti motivumokat
tartalmazd vegyiiletek valtozatos Osszetétellel rendelkezd félvezetd anyagok [1]. A
pszeudo-perovszkitok anyagcsaladjaba tartozo Asz;Cuxls (ahol A: egyértékii szerves vagy
szervetlen kation) Osszetételi anyagok kedvezd fénykibocsatasi tulajdonsagaik (nagy
kvantumhatasfok, elhanyagolhaté Onabszorpcid), valamint kornyezeti tényezdkkel szemben
mutatott stabilitdsuk miatt kiilonb6z0 optoelektronikai alkalmazasokban (fotodetektorok,
fénykibocsatd diodak, toltéssel rendelkezd részecske- vagy rontgenszcintillatorok) kertilnek
felhasznalasra [2]. A jelenlegi kutatasok k6zéppontjaban a szerves-szervetlen kationt vegyesen
tartalmazo vegyiiletek is egyre novekvo figyelmet kapnak. A hibrid vegyiiletek esetén a
réz-halogenidek kristalyracsaba megfeleld méretii, egyszeresen pozitiv toltésli szerves kationok
beépitésevel lehetdség adodik a kiillonbozo optoelektronikai sajatsagok finomhangolasara.

Munkank soran guanidinium-réz-jodid ((Gua);Cuaxls) pszeudo-perovszkit vékonyrétegeket
allitottunk elé oldatporlasztdsos technikaval [3]. A rétegek mindségérdl, homogenitasarol,
valamint feliileti érdességérdl profilometria és optikai mikroszkdpos felvételekkel nyertiink
informaciot. Az  anyagtudomanyi  karakterizalasshoz =~ Raman  spektroszképiat  é€s
rontgendiffrakcios méréseket végeztiink. Az igy eldallitott vékonyrétegek esetén
termokromizmus jelenségét figyeltiik meg, melyet az anyag két kiilonb6zo kristalyszerkezete
kozotti atmenettel lehet magyarazni. Az ,alfa” (kék emitter) vagy ,béta” (sarga emitter)
kristalyszerkezetii (Gua);Cuxls kialakulasdt a szintézis koriilményeinek megfeleld
megvalasztasaval kontrollaltuk, igy mindkét modosulat esetén sikeresen allitottunk el nagy
kvantumhatasfokkal rendelkez6 vékonyrétegeket. A fényemisszios tulajdonsagok
jellemzéséhez meghataroztuk a vékonyrétegek abszolut kvantumhatasfokat, rogzitettiik statikus
fotolumineszcencias spektrumaikat, megvizsgaltuk a fényemisszids folyamatok élettartamat és
radiolumineszcens mérések is kivitelezésre keriiltek a debreceni Atommagkutatd Intézettel
egyittmikodésben. A két  kristAlymodosulat  fotolumineszcencia  élettartamédnak
hullamhosszfiiggését is meghataroztuk allandé hulldmhosszii gerjesztd fény megvilagitasa
mellett, melybdl az oOncsapddzott exciton emisszids energiaszintek relativ tiltottsavbeli
cézium beépiilésének hatasat vizsgaltuk a vékonyrétegek optoelektronikai sajatsdgaira, igy
vegyes Csx(Gua);xCuzls (x= 0,25-2,5) vékonyrétegeket tudtunk eldallitani.

[1]1Y. Liet al.: Mater Chem Front, 2021 (5), 4796-4820.
[2] M. Hunyadi, G. F. Samu, L. Csige, A. Csik, C. Buga, and C. Jandky: Adv Funct Mater, 2022 (32).
[3] H. Peng et al.: ACS Appl Mater Interfaces, 2021 (13), 13443—-13451.
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Az aerogélek a vilag legkisebb stirtiségli szilard anyagai, amik nyitott és &sszefiiggd
mezoporusos szerkezettel rendelkeznek. 2022-ben az [UPAC éltal kozzétett ,,Top Ten Emerging
Technologies in Chemistry” listajan bekeriiltek a 10 legigéretesebb feltorekvé kémiai
technologia koz¢. Ennek oka, hogy szamos felhasznalasi teriileten innovativ megoldast kinal az
alkalmazasuk. Ezek kozé tartoznak az épitipar €és az f(ripar szdmara fejlesztett nagy
teljesitményill szigeteld bevonatok, tovabba a specidlis orvosbiologiai alkalmazasi teriiletek [1].

Kutatomunkank sordn sikeresen szintetizaltunk boroszilikat-alginat kompozit géleket,
amikbdl kiilonbozo szaritasi modszerekkel xerogéleket és aerogéleket allitottunk eld. Ezekbe a
szilard gélekbe kiilonboz0 impregnalasi stratégiakkal sikeresen vittlink be nikotinsav
modellhatéanyagot. Vizsgaltuk a szilard gélek kémiai sszetételét infravords spektroszkopiaval
(IR), a morfologidjukat pasztazo elektronmikroszkoppal (SEM) és N2 adszorpcids-deszorpcids
porozimetriaval, tovabba XRD mérések segitségével kristalyossagukrdl is informaciot
szereztlink. Megallapitottuk, hogy a kiilonb6z6 formulalasi technoldgidkkal mas-mas eredmény
érhetd el az aero-/xerogélek gydgyszerhordozo-rendszerekként vald alkalmazéasaban [2].

Aerogél esetében a hatoanyag amorf forméban impregnalhatd, ami a nagyméretii
porusokkal kiegésziilve gyors €és nagy hatékonysagt leadast eredményez, amely vizben rosszul
oldodo hatoanyagok esetén kedvezd lehet. Az acetonbdl szaritott xerogélekbdl elnytjtottabb és
gatoltabb a leadas. Az anyalugbol szaritott xerogélben értiik el a legnagyobb hatéanyagdozist,
illetve a kristalyos hatéanyagforma ¢és a xerogél tomorebb szerkezete az elnyujtott leadast segiti.

A kutatasunk folytatasaként célul tliztiik ki Gjabb biopolimer alapu aerogélek eldallitasat
¢s alkalmazasi lehetOségeik vizsgalatat. Ca**-ionokkal keresztkotott alginat—zselatin hibrid
aerogéleket szintetizaltunk, a technoldgiai paraméterek finomhangolasaval. Azonos eléallitasi
recept alkalmazdsa mellett metformin-hidrokloriddal impregnalt mintékat is készitettiink a
hatdanyag-beépiilés vizsgalatdra. A sikeres impregnalds igazoldsara részletes analitikai
méréseket végziink, valamint a hatdéanyag-leadas kinetikdjanak vizsgalatat is tervezziik.

[1] Gomollon-Bel, Fernando. "IUPAC Top Ten Emerging Technologies in Chemistry 2022: Discover the
innovations that will transform energy, health, and materials science, to tackle the most urgent societal challenges
and catalyse sustainable development." Chemistry International 44.4 (2022): 4-13.

[2] Balogh, Z., Tatrai, M., Dudas, Z., Vecsei, G., Cserhati, C., Csik, A., ... & Kalmar, J. (2025). Morphological
features control drug release from nanostructured borosilicate—alginate aerogels and xerogels. Colloids and
Surfaces A: Physicochemical and Engineering Aspects, 138320.
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A hexanalt édes aromaja miatt elOszeretettel hasznaljak az ¢élelmiszeriparban
adalékanyagként. Pérusos anyagokban vald tarolasa, majd a szilard matrixbol valo kontrollalt
felszabaduldsa még nem kiaknédzott. A mezopodrusos szilika aerogélek jo hordozoi lehetnek
folyadék fazist hatoanyagoknak nagy fajlagos feliiletiik €s porustérfogatuk miatt.

Szilika aerogélhez ndvekvd mennyiségben adtunk hexanalt, és tanulmanyoztuk a
viselkedését. Az NMR relaxometrias vizsgalatok sordn harom relaxacios domént sikeriilt
megfigyelniink. Eszerint van egy hexanalréteg, ami a szilikafeliilethez k6tddik er6s méasodrendii
erok segitségével. Ezutan kialakul egy kevésbé rendezett hexanalréteg, gyengébb kotddéssel.
Végiil megjelenik a tombfazisszerti folyadék hexanal a porusokban.

NMR diffaziometrids mérések segitségével egy diffuzios domént detektaltunk, amely a

crer

FT-IR spektroszkopia segitségével meghataroztuk, hogy a feliilethez kozvetleniil
kotédo, primer szolvatacios rétegben a hexanal molekulak formil csoportjai H-kotéseket
alakitanak ki a feliileti szilanol csoportokkal, ezaltal erds kotddést biztositva a feliilethez.

Szilard fazisi NMR spektroszkopias méréseket is végeztiink, melyek megerdsitik az
eddigi eredményeket, azaz kimutattak, hogy a feliilethez k6t6dé hexanal molekuldk valéban a
feltileten talalhat6 szilanol csoportokkal alakitanak ki H-kotéseket. Tobb hexanal hozzaadasara
kialakul egy masodik, gyengébben kotddo réteg, és végiil megjelenik a tombfazisu folyadék
hexanal is a porusokban.

A késébbiek soran e rendszer hexanal leaddsat fogom vizsgalni headspace GC-MS
kapcsolt technika segitségével, ezutan dsszetettebb strukturaval rendelkezd aerogélek hexanallal
torténd telitését is fogom tanulmanyozni

Hivatkozasok:

[1] Econdi, Stefano, et al. Dalton Transactions 53.23 (2024): 9995-10006.
[2] Allen, S. G., et al. Journal of Chemical Physics 106.18 (1997): 7802.
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Many therapeutic agents, including methylprednisolone acetate (MPA), face limited
bioavailability due to poor aqueous solubility and first-pass metabolism [1]. Thiolated polyesters
have emerged as a promising solution due to their biodegradability, biocompatibility, and
mucoadhesive properties, which can enhance drug bioavailability [2,3]. However, their
synthesis has traditionally required catalysts [4], raising concerns regarding residual toxicity.
This work introduces, for the first time, the catalyst-free synthesis of polyethylene thiomalate
(PET) polyesters. By adjusting the polycondensation time, PET polyesters with relatively low
molecular weights (M, 908-1652 Da) and moderate hydrophilicity (E =38-75°) were
synthesized, ensuring compatibility with aqueous environments and hydrophobic drugs. A
detailed investigation was conducted, enabling the development of an optimized MPA
encapsulation technique within the synthesized PET particles. The MPA-loaded PET particles
exhibited relatively small sizes, high (-potential, and reduced drug crystallinity, all contributing
to improved aqueous dispersibility and stability of MPA compared to its unencapsulated form.
Furthermore, polymer My, tunability enabled both enhanced and sustained drug release. The
NPs exhibited strong mucoadhesive properties, potentially aiding in enhancing MPA
bioavailability. These findings pave the way for catalyst-free PET NPs to serve as a promising
drug delivery system.

[1]J. Ali, Md.A. Alam, A. Ahuja, S. Baboota, S. Gidwani: Indian Journal of Pharmaceutical Sciences, 2009 (71),

30-34.
[2] Y. Liu, F. Yin, X. Hu, N. Zhu, K. Guo: Polymer Chemistry, 2021 (12), 1749—-1757.

[3] K. Mfoafo, R. Mittal, A. Eshraghi, Y. Omidi, H. Omidian: Journal of Drug Delivery Science and Technology,
2023 (85), 104596.
[4] T. Fuoco, A. Finne-Wistrand: Polymer Reviews, 2019 (60), 86—113.
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Interdisciplinary Research Development and Innovation, Center of Excellence, University of Szeged. A.D. is
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A nétrium-metamizol egy oralisan gyakran alkalmazott nem-szteroid gyulladdscsokkentd
hatéanyag, mely fajdalomcsillapito, lazcsillapitd, gorcsoldd hatassal rendelkezik. Kevésbé
ismert azonban, hogy a metamizol vizes kdzegben nem stabil, viz és oldott oxigén jelenlétében
a C-S kotés hidrolizisével (és oxidacigjaval) a molekularél NaSOs egységek valnak le, ami
jelentdsen csokkenti annak vizoldékonysagat, ezaltal annak biohasznosulasat [1].

A réteges kettds hidroxidok (LDH-k) az agyagdsvanyokhoz hasonld, anioncseréld
tulajdonsagu szervetlen anyagok. Kialakulasuk sordn a fém-hidroxid vaz modosul, az
alapréteget alkotd fémionok egy része nagyobb vegyértékli fémionokra cserélddnek, a rétegeken
megjelend tobblet pozitiv toltést pedig a rétegek kozé beépiild hidratalt anionok kompezaljak.
Altaldnosan a [M(II);xM(IIDx(OH)2* TA™ wmenH20)]* képlettel irhatoak le, ahol M(II) és a
M(II) a két- és haromvegyértékii fémionok, x= M(III)/[M(ID+M(II)], A™" pedig a rétegek
kozott levé anionokat jeloli [2]. A gydgyszerhatéanyagok LDH-kba torténd beépitése
(interkalalasa) olyan elényokkel jarhat mint a hatéanyagok elnyujtott felszabadulasa, célzott
szallitasa, jobb stabilitdsa, jobb vizoldékonysdga (ezaltal jobb biohasznosulasa) de akér az
irritalo anyagok tarolasara is megoldast kinalhatnak.

Munkank célja a metamizol anion interkalalasa volt a biokompatibilis MgFe ¢s CaFe LDH-
kba, melyhez az egyiittlecsapast, direkt anioncserét, dehidratacids-rehidratacios és a
mechanokémiailag segitett anioncserés technikakat alkalmaztuk.

Kulcsszavak: metamizol, réteges kettds hidroxidok, interkalacid, stabilizacid

Hivatkozasok:
[1] X. Qian, N. Gang, W. Xian-hua, C. Gang, Chem. Res. Chinese U. 23, 2007, 654—658.
[2] E. L. Crepaldi, J. B. Valim, Quimica Nova 21, 1998, 300-311.
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Napjainkban egyre tobb és valtozatos permetszer keriil kereskedelmi forgalomba, amelyek
koziil szamos rossz biodegradacios tulajdonsaggal rendelkezik. Ezek a vegyszerek bejutva az
¢lovizekbe, komoly problémékat okozhatnak, és hagyomanyos viztisztitasi eljarasokkal az
eltavolitdsuk nehézkesnek bizonyulhat. Erre alternativ megoldast nyujthatnak a
nagyhatékonysagl oxidacios eljarasok, amelyek koziil részletesebben heterogén fotokatalizissel
vizsgaltam a penkonazol lebontasat aerob és anaerob koriilmények kozott. A lejatszodo
folyamatok nyomon kdvetése céljabol a bevilagitott mintdk fényelnyelését spektrofotométerrel
rogzitettem, mértem az oldatok pH-jat, meghataroztam a szervetlen koztitermékek
mennyiségének 1d6beli valtozasat, valamint a
Vibrio fischeri mélytengeri baktériumokkal kovettem nyomon a kezelt mintdk
toxicitasanak valtozasat.
A mineralizacié hatékonysaganak novelése céljabol a fotokémiai eljarast 6zonizéacioval
kombinaltam.

A kereskedelmi forgalomban kaphato készitmény (TOPAS 100 EC) fotokémiai bomlésat
is részletesen tanulméanyoztam.

Kulesszavak: penkonazol, TiO2, heterogén fotokatalizis, fotolizis, nagyhatékonysdagu oxidacios
eljarasok
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UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok alkalmazasa PFOA bontasaban
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A nagyhatékonysagu oxidacios eljarasok (AOPs) olyan kémiai vizkezelési modszerek csoportja,
melyek elsdsorban gyokgeneralason alapulnak és a biolodgiailag nehezen lebomlo, perzisztens
vegyiiletek hatékonyan eltavolitasat célozzak. Ahogyan a neviik is tiikrozi, a célvegyiiletek
eltavolitasa alkalmazasuk soran oxidacidhoz kdothetd. Azonban, vannak olyan szennyezok,
amelyek oxidacios eljarasokkal nehezen, vagy egyaltalin nem bonthatdék el. A kornyezeti
szennyezOk ezen csoportjaba tartoznak a per- ¢és polifluorozott vegyiiletek, mint a
perfluoroktansav (perfluorooctanoic acid, PFOA), mely 2019-ben felkeriilt a WHO, emberre is
bizonyitottan rakkelté hatdssal bird vegylileteit tartalmazo listajara [1]. A perflourozott
vegyliletek eltavolitasaban az AOPs eljarasok helyett inkabb a nagyhatékonysagu redukcids

eljarasok (ARP) bizonyultak hatékonynak, melyek soran elsdsorban hidratalt elektron (eaq)

képzddik és reagdl a célvegyiilettel.

A fotokémiai AOP ¢és ARP eljarasok sordan gyakran kisnyomdsu higanygdzlampakat (LPM)
alkalmaznak, melyek 254 nm-es UV-fényt, illetve 254/185 nm-es UV/VUV-fényt bocsatanak
ki [2]. A besugarzott oldatban lejatsz6dd folyamatokat, illetve a fotokémiai eljarasok
hatékonysagit meghatarozza a besugarz6 fény hulldmhosszisaga €s intenzitdsa, valamint a
hozzaadott anyagok molaris abszorbancidja. Az UV-fényt altaldban a gyokforrasként
funkcionalo oxidalo- vagy redukaldszer nyeli el, mig a VUV-fényt a kozeg, azaz a viz. A 185
nm hulldmhossziusdgi VUV foton képes a viz fotolizisére, ami *OH, *H ¢&s kisebb
hatékonysaggal e.q” képzddését eredményezi. Azonban a célvegyiilet, illetve az oxidalo- vagy
redukaloszer kozvetlen VUV-fotolizise sem zarhato ki.

Munkam soran az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit ARP eljarasok hatékonysagat tanulmanyoztam
a PFOA, mint nehezen oxidalhat6 kornyezeti szennyezd bontasaban. Vizsgaltam a szulfition
koncentracio, a pH, az oldott oxigén €s a biologiailag kezelt kommunalis szennyviz, mint matrix
hatasat. A kis intenzitdsu VUV fény jelentdésen novelte az atalakulas hatékonysagat, ami
feltehetden tobb folyamat eredménye. A kdzegként szolgalo viz €s a szulfition oxidéacidja soran

képzddo szulfation VUV fotolizise is eaq” képzddésével jar, mely hatékonyan bontja a PFOA-t.

Az e, dominans szerepét a PFOA bontasaban a reakcio koriilmények hatdsa is alatamasztotta.

Az atalakulds sebessége érzékeny volt a pH-ra és az oldott oxigén jelenlétére is, a pH
csokkentése és az oxigén jelentdsen lassitotta a bontast. E mellett igazoltuk, hogy a PFOA
kozvetlen VUV fotolizise is lejatszodik. A bioldgiailag kezelt kommunalis szennyviz, mint

matrix jelentdsen csokkentette az atalakulds hatékonysagit, ami els@sorban annak HCOgs

tartalmahoz volt kotheto.

Osszességében elmondhatd, hogy az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok hatékonyan
alkalmazhatok PFOA bontasdban, azonban az hatékonysdg jelentdsen fligg a reakcio
koriilményektdl. Az az atalakuldshoz hozzajaruld egyes folyamatok szerepének tisztazésa
tovabbi vizsgalatokat igényel.

[1]S.Zahm, J. P. Bonde, W. A. Chiu, J. Hoppin, J. Kanno et al.:The Lancet Oncology, 2024 (vol. 25), pp. 16-17
[2] M. Gar Alalm, D.C. Boffito, Chemical Engineering Journal 2022 450 138352.

[3]Y. Cao, W. Qiu, J. Li, J. Jiang, S. Pang, Science of The Total Environment 2021 765 142762
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Napjainkban a nemesfémek ipari alkalmazdsa egyre nagyobb jelentdséggel bir. A
korlatozott természetes forrasok €s a ndvekvd kereslet miatt vilagszerte egyre nagyobb
figyelmet forditanak a nemesfémek hatékony visszanyerésére. Az elektronikai hulladékokbol
torténd kinyerésiikre hagyomanyosan hidrometallurgiai eljarasokat alkalmaznak, amelyek soran
az értékes fémvegylileteket savas kozegben kioldjak, majd az igy kapott oldatbol olddszeres
extrakcidval, szorpcios vagy ioncserés modszerekkel valasztjak el és finomitjak tovabb. Ezen
technikak koziil a szorpcios eljardsok kiillondsen igéretesek, mivel koltséghatékonyak, jol
hangolhatok és nagy hatékonysaguak [1].

A kiilonb6z6 szorpcidés modszerek alapja egy megfelelden funkcionalizalt, hatékony,
szelektiv szorbens eldallitasa. Az aerogélek ezen a teriileten kiemelkedd lehetdségeket kinalnak,
mivel nyitott mezoporusos szerkezetilkk, nagy fajlagos feliiletik ¢és konnyl
funkcionalizdlhatosaguknak koszonhetden alkalmasak lehetnek hidratalt fémionok szelektiv
megkotésére. [2].

Munkénk soran szol—gél eljarassal kiilonboz6 kiindulasi anyagokbol porusos szerkezetii
aerogéleket és xerogéleket allitottunk eld [3]. A kapott szorbenseket kisfesziiltségli pasztazéd
elektronmikroszkopiaval (LV-SEM), Na-szorpcids porozimetridval, energiadiszperziv
rontgenspektroszkopiaval (EDS) és rontgen-fotoelektron spektroszkopiaval (XPS) jellemeztiik.
A szorpcios tulajdonsagokat egyensulyi és kinetikai mérések forméjaban vizsgaltuk kevert

crer

eldallitott szorbensek nagyfoku szelektivitast mutattak Ag(I), illetve Pd(II) ionok megkdotésére,
emellett a szorpcids egyensuly rovid id6 alatt beallt. A szorbensek feliiletén megkdtott fémionok
natrium-tioszulfat és metionin-oldattal kvantitativan visszanyerhetok.

[1] Nakhjiri, A. T., Sanaeepur, H., Amooghin, A. E., & Shirazi, M. M. A. Recovery of precious metals from
industrial wastewater towards resource recovery and environmental sustainability: A critical review.
(2022). Desalination, 527, 115510.

[2] Herman, P., Pércsi, D., Fodor, T., Juhasz, L., Dudas, Z., Horvath, Z. E., Ryukhtin, V., M. A., Putz.,
Kalmar, J., & Almasy, L.: Selective and high capacity recovery of aqueous Ag (I) by thiol functionalized
mesoporous silica sorbent. Journal of Molecular Liquids, 2023, (387), 122598.

[3] Pércsi, D., Forgacs, A., Fodor, T., Fabian, 1., Kalmar, J., & Herman, P.: Nanostructured Gelatin Aerogel
for Selective Recovery of Aqueous Pd (II) Based on Coordination to the Peptide Backbone. ACS Applied Nano
Materials, 2024, 7 (12), 14629-14640.

Koszonetnyilvanitas
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A Kulturdlis és Innoviciés Minisztérium EKOP-25-3-1I-DE-150 kédszamu Egyetemi Kutatéi Osztondij
Programjanak a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacios Alapbdl finanszirozott szakmai tdmogatasaval késziilt.
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Phosphate Adsorption by Fe—ZIF-8 for Potential Applications in Lithium-
Ion Battery Recycling

Nguven Thi Kim Phung®, Anastasiia Efremova®, Akos Kukovecz®

“Department of Applied and Environmental Chemistry, University of Szeged, Szeged, Hungary

Adsorption is recognized as an efficient and promising method for phosphate removal from
wastewater [ 1,2]. Its potential application could be extended to eliminating phosphate residues
from lithium-ion battery leaching solutions to improve metal recovery purity. In this study, Fe-
doped ZIF-8 (Fe-ZIF-8) was synthesized at different Fe:Zn molar ratios via a precipitation
method in ethanol at 70 °C. Different characterization techniques, including XRD, FTIR, and
BET confirmed that the ZIF-8 framework remained after Fe incorporation, with enhanced
porosity observed at moderate doping levels. Batch adsorption experiments were conducted to
determine the maximum phosphate adsorption capacity at pH 2. The experiments, carried out in
a single-ion phosphate solution, revealed that Fe—ZIF-8 exhibited a high affinity toward
phosphate ions, with the sample containing 30% Fe (0.3Fe:0.7Zn) reaching a maximum
adsorption capacity of 133.4 mg/g, as evaluated by using UV-Vis analysis for efficient
phosphate removal (Fig. 1).
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Figure 1. Phosphate adsorption using Fe—ZIF-8.

The results show the potential importance of Fe—ZIF-8 as a promising adsorbent for phosphate
removal, contributing to improved precious metal purity in lithium-ion battery recycling
processes.

[1] Z. Miao, X. Song, X. Wang, H. Wang, S. Li, Z. Jiao: PLoS ONE, 2024 (19), e0311239.
[2] T.C.P. Tran, T.P. Nguyen, X.C. Nguyen, X.H. Nguyen, T.A.H. Nguyen, T.T.N. Nguyen, T.Y.B. Vo, T.H.G.
Nguyen, T.T.H. Nguyen, T.D.H. Vo, P.S. Kumar, M.-J. Um, D.D. Nguyen: Chemosphere, 2022 (309), 136628.
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Elektrokémiai oxigénredukcio szénalapu katalizatorokon: H,O: szelektiv
eloallitasa nagy aramsiriuségeken

Faragé Zsombor, Dr. Janiky Csaba, Dr. Balog Adam

Fotoelektrokemiai Kutatocsoport, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, Szegedi Tudomdanyegyetem, H-
6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

A hidrogén-peroxid (H20z) napjaink fontos kornyezetbarat oxidaloszere, ipari eldallitasa
(antrakinon eljaras) azonban draga pallddium katalizatort igényel, tovabba a szerves maradékok
eltavolitasa, azaz az eldallitott H2O, tisztitdsa is magas koltségekkel jar. Az elektrokémiai
oxigén redukcios reakcid (ORR) lehetdséget nyujt egy koltséghatékonyabb és egyszeriibb
eldallitasra, ami raadasul kornyezetbaratabb is, foleg, ha az ehhez sziikséges elektromos energia
megajuld forrasokbol szarmazik (pl. napenergia). Az eljards soran vizbdl €s oxigénbdl,
elektromos aram felhasznalasaval allitunk elé H>O»-ot.

A H20O> elektrokémiai uton torténd eldallitasdhoz szelektiv. ORR  katalizatorok
alkalmazasa sziikséges, melyek koziil az egyatomos fémeket tartalmazd nitrogénnel dopolt
szenek (M-NC) és borral dopolt szenek igéretes jeloltek lehetnek. Kisérleteinket folyamatos
aramlast elektrokémiai cellaban valositottuk meg, melynek anddoldalan viz- vagy
glicerinoxidaci6, mig katddoldalan a kutatdsunk kozéppontjaban allé oxigénredukcio zajlott.
Megmutattuk, hogy csupan az oldott oxigén jelenléte a katolitban nem elegendd nagy
reakcidsebességek elérésére, ugyanis ebben az esetben a maximalis aramot limitéalja a reaktans,
azaz az oxigén, gyenge oldhatdsaga vizes oldatokban. Ezt a problémat gazdiffuzios elektrod
alkalmazasaval orvosoltuk, melynek katalizatorral boritott mikroporusos rétege az oldatfazissal
érintkezett, mig a gazfazisu oxigén reaktans folyamatos potlasa a makroporusos réteg feldl
tortént. Ezzel az elrendezéssel iparilag is relevans reakcidsebességeket értiink el. Ezt kdvetden
célunk volt azon reakcioparaméterek meghatarozasa, amelyek mellett a lehetd legnagyobb
termékszelektivitas érhetd el H,O»-ra, mind kis, mind pedig nagy aramsiiriiségeken. Ehhez
kiilonb6zé M-NC (M = Fe, Ni, FeNi) és borral dopolt szén katalizatorokat vizsgaltunk.
Megallapitottuk, hogy az M-NC katalizatorok szelektivitasa nagyban valtozik a
reakcioparaméterekkel (katolit aramléasi sebesség €s aramsiirtiség), raadasul nagyon széles
tartomanyban (15-75% H»0; Faraday hatékonysag (FE) kozott). Ezzel szemben a borral dopolt
szenek szelektivitasa lényegesen jobbnak bizonyult (FEn202 >90%), valamint ez fiiggetlen volt
a reakcioparaméterektdl. Ezen idedlis tulajdonsaga miatt ezt a katalizatort kezdtiik vizsgalni
részletesebben: megvizsgaltuk a katolitban 1év0 kationok, illetve a réteg stabilitdsahoz
elengedhetetlen ionvezetd polimer, a Nafion mennyiségének hatdsit. Az irodalomban
altalanosan alkalmazott Nafion-tartalmakat (70-80 m/m% vagy akar ennél is nagyobb) ugyanis
meglepden nagynak talaltuk, emiatt célul tliztiik ki annak kideritését, hogy ez valdban
sziikséges-e az optimalis miikddéshez, nevezetesen a magas termékszelektivitdshoz, valamint a
nagy aramstriiségek eléréséhez.
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Elektrokémiai metan-oxidacio nemesfém katalizatorokon
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bMTA-SZTE Lendiilet Alkalmazott Elektrokémia kutatécsoport, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

Az liveghazhatasu gazok kibocsatasanak csokkentése, illetve az energiatarolasi technoldgiak
fejlesztése és ehhez megujuld energiaforrasok alkalmazasa napjaink energetikai és kornyezeti
stratégiainak meghataroz6 elemei. Az iliveghazhatas gazok koziil a metan, bar kisebb
koncentracioban van jelen a Iégkorben, mint a szén-dioxid, annél 86-szor erésebb hdvisszatartd
képességgel rendelkezik, igy a masodik legjelentdsebb antropogén liveghazhatasu gaz, mely a
globalis kibocsatas 20 %-ért felelds. Felhasznalasa foként az elégetésén keresztiil torténd
energiatermelésen alapul, mely nagy szén-dioxid labnyommal rendelkezd folyamat.

A célunk ezen kutatomunka sordn alacsony homérsékleten megvalositani a metan részleges
oxidaciojat, igy értékes vegyiileteket (pl. metanol, szén-monoxid) eldallitva. Ezt a kés6bbek
soran a mar nagyipari méretekben is alkalmazott szén-dioxid redukcios katodfolyamatokkal[1]
kapcsolva, azok energiaigényét csokkenteni lenne hivatott, a szelektiven létrehozott
értekhozzaadott termék 1étrehozasa mellett.

A reakci0 lejatszatasara két f6 iranyvonal nyilik: direkt, illetve indirekt mechanizmus. Ezek
abban kiilonbdznek, hogy még a direkt mechanizmus soran nem sziikséges erélyes oxidaldszer
haszndlata, utobbi esetén az oxidaldszer teszi lehetdvé a rendkiviil nagy kotési energiaval
rendelkez6 C-H kotés felbontasat (415,5 kJ/mol). A metdn oldhatosdga az elektrokémiai
reakciokban leggyakrabban alkalmazott vizes kozegben csekély (22.7 mg/L), igy a megfeleld
reakcidsebesség eléréséhez — hasonldéan, mint korabbi, szén-monoxid elektrolizist célzo
munkam soran[2] — gazdiffuzios elektrodokat alkalmazunk. Ezek egy pordzus hordozobol
allnak, melyen a katalizatorréteg helyezkedik el. A termékanalizist egy altalunk a rendszerbe
kapcsolt tomegspektroszkoppal végezziik, annak érdekében, hogy a nem folyamatosan képz6do
esetleges — foként gaz halmazallapotl - termékek is analizalhatoak legyenek. A folyadéktermék-
analizist pedig NMR segitségével végezziik. Ezen anyagok reakcidban mért tulajdonsagait
alapul véve ezeket ko-katalizatorként tervezziik vizsgalni, illetve mikodési mechanizmusuk
megértése altal egyéb atmenetifém- katalizator létrehozasat tervezziik. vonalként tervezziik
hasznalni a tovabbi katalizatorok feltérképezésénél, illetve 1étrehozasanal a késobbiekben.

EKOP

Egyetemi Kutatoi Osztdndij Program

A Kulturalis és Innovaciés Minisztérium 2025-2.1.1-EKOP koédszami Egyetemi Kutatéi Osztondij
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbél finanszirozott szakmai timogatasaval
késziilt.

[1] R. Kortlever, J. Shen, K. J. P. Schouten, F. Calle-Vallejo, and M. T. M. Koper, “Catalysts and Reaction
Pathways for the Electrochemical Reduction of Carbon Dioxide,” Journal of Physical Chemistry Letters, vol. 6,
no. 20, pp. 4073-4082, Oct. 2015,

[2] N. V. Galbicsek et al., “Comparative Study of Different Polymeric Binders in Electrochemical CO
Reduction,” Energy and Fuels, 2024
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Csillagkozi kénvegyiiletek vizsgalata
Vami Armin®, Dr. G6bi Sandor®
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YPELTE TTK Kémiai Intézet, Budapest, Pazmany Péter stny. 1/A

Kutatasom témaja a csillagkozi térben eléforduld kénvegytiletek laboratériumi elemzése.

A vizsgalandd anyagoknal a tioacetamidra (CH3CSNHb») esett a valasztasunk. A méréseket a
VIZSLA nevii berendezés segitségével végezziik [1]. Az eszkoz alkalmas a vegyiiletek jegeinek
vizsgalatara a stirli molekulafelhdkben tapasztalhaté alacsony hdmérsékleten az {iriddjarés
modellezésével. Az azonositds modszere a spektroszkopia.

Korabbi kutatasokban az kriogén matrixba beédgyazott tioacetamidot vizsgéaltuk [2]. A
levalasztas utan UV sugarakkal sugaroztuk be. A spektrumban az UV besugarzas hatasara
végbemend bomlasok termékei jelentek meg, példaul az izotiocidnsav (HNCS). A besugérzast
kovetden a minta kontrollalt modon torténd melegitésének hatasara az illékony bomlastermékek
szublimacidja ment végbe. A bomlasi folyamatok azonositasa IR spektrumok segitségével
tortént.

A VIZSLA HABS eszkoze segitségével a jegek felszine hidrogénatomokkal bombazhato. A
kutatas soran tiszta amorf tioacetamid jegekben végeztiik a vizsgalatokat [3]. A spektrumban
bekovetkezd valtozasok alapjan valoszinlisithetden tion—tiol tautomerizacié megy végbe, amit
UV besugarzas nélkiil, pusztan hidrogénatomok hatdsara értiink el. A besugarzast nélkiil6zo
folyamatok fontosak lehetnek a siirti csillagk6zi porfelhdk belsejében, mivel még ebben a
kornyezetben is végbemehetnek reakciok a nagy szamban jelenlévo hidrogénatomok miatt.

A legutobbi mérések soran a tiszta amorf jegek felszinét elektronokkal sugaroztuk be. A
spektrumban megjelend bomlastermékek kozott felismerhetd az acetonitril (CH3CN), valamint
a tiocianat anion (CSN") is. Emellett a vizzel kevert amorf jegek felszinét is bombaztuk
elektronokkal. A korabbi bomlastermékek mellett itt még a cianat anion (CN") is megjelenik.

A tervek kozott szerepel a bomlasi, illetve hidrogénezési reakciok tovabbi vizsgélata, az eddigi
munka organikus folytatdsa. A vizsgalandé anyagok koz¢ a tioacetamid mellett a tiokarbamid
¢s annak N-metilezett szarmazéka (az N-metil-tiokarbamid) is bekeriilhet.

A kapott spektralis adatok hasznosak lehetnek, mivel a csillagaszok is felhasznalhatjak a
teleszkopos megfigyelések soran a csillagkdzi  jegekben talalhatdé kénvegyiiletek
azonositasahoz. A vizsgalatok fontos jelentdséggel birhatnak a komplex szerves molekulak

crer

[1] https://aip.scitation.org/doi/10.1063/5.0061762
[2] https://doi.org/10.1063/5.0177587
[3] https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.4c05817

Szeretném megkoszonni mentoromnak, Dr. Gobi Sandornak a timogatasat, és az ELTE Kémiai
Intézetének a kutatiasban valé részvételi lehetdség biztositasat szimomra!
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Nyomas alatt sziiletik a teljesitmény - a cellakompresszio és a
rendszerelemek szerepe a szén-dioxid elektrolizisben

J0zo Viktor?, Dr. Endrddi Balazs®, Dr. Janaky Csaba®

ISZTE Fizikai Kemiai és Anyagtudomanyi Tanszék, 6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1.

A COs-elektrolizis egy egyre tobbet kutatott terlilete az elektrokémidnak korunk
kornyezeti kihivasai végett. Technikai és gazdasagi szempontbol a szén-dioxid gaz szén-
monoxiddé alakitasa bizonyult a leghatékonyabbnak jelen ismereteink szerint, de ez is csak a
celladk hatékony miikddtetésével lehetséges. Az elektrolizald celldkban alkalmazott porusos
elektrédok 0sszenyomasa meghatarozhatja az elektrolizalo cella mitkodését, [ 1] azonban ennek
vizsgalatarol ez idaig nem sziiletett részletes tanulmany.

Munkam sordn a porlasztva fijasos technikaval porozus szénhordozora felvitt eziist
katalizatorrétegek viselkedését vizsgaltam elektrolizis kozben. Egy adott tipusu cella tobb
muikodeési paraméterét rogzitettem ¢€s csak a porusos elektrédok Osszenyomésanak mértékét
valtoztattam a tavtartas egyenletes csokkentésével. Ezt a miiveletet négy kiilonbozo
szénhordozora felvitt eziist katalizatorréten végeztem el, hogy kideritsem, hogy melyiknek
melyik az ilizemeltetésre alkalmas tartomanya szelektivitds ¢és energiahatékonysag
szempontjabol elektrolizis kozben. A szénhordozok szerkezete, azaz, hogy eseti szdlakban vagy
rendezetlen mintaban lettek-e kialakitva dontd befolyasunak bizonyult; a cellakompressziora
mas és mas modon reagalnak, mint szerkezeti, ugy elektrokémiai szempontbol is.

Kutatasom soran egyiittmiikodtem a SZTE Poérusos Nanokompozitok Kutatdocsoport
kutatoival, akik a gazdiffuzios réteg fizikai tulajdonsagait, koztilk a vezetdképességet és a
porozitast vizsgaltadk. Méréseikkel az altalunk tapasztalt kémiai valtozadsok és a hasznalt
szénhordozorétegek kozotti sszefiiggések megértéséhez keriiltiink kozelebb.
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[1] Lee, D. U. et al. Controlling Mass Transport in Direct Carbon Dioxide Zero-Gap Electrolyzers via Cell
Compression. ACS Sustain Chem Eng 11, 16661-16668 (2023).

Szeretném megkoszonni Dr. Sebék Danielnek és Dr. Kukovecz Akosnak, hogy munkijukkal hozzijarultak

kutatasom sikerességéhez.
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Reakcidsebességi egyiitthatok kvantummechanikai szamitasa

Ecseri Gabor?

AELTE Kémiai intézet, Molekulaszerkezet és Dinamika Laboratorium

Az utobbi évszazad soran szamos, a hdmérsékletfiiggd reakcidsebességi egylitthato kiszamitasat
célzd moddszer valt ismertté az irodalomban. A legelterjedtebb modszerek részlegesen vagy
teljesen elhanyagoljdk a kvantumhatdsokat. MSc munkdm sordan egy teljesen a
kvantummechanikara épiild0 modszert implementaltam, melynek alapjait Miller, Schwartz és
Tromp fektették le [1]. A moddszer a reakcidosebességi egylitthatd kozvetlen, direkt
meghatarozasat teszi lehetdve, igy nincs sziikség az igen részletes, a kezdeti és a végallapotok
kozotti atmeneti informdacio draga és koriilményes szamitasara. Az altalam implementalt
algoritmus az alabbi 6t f6 1€peésbal all [2]: (1) az Ggynevezett termikus fluxus diagonalizalésa,
(2) a termikus fluxus sajatfliggvényeinek idofejlesztése, (3) az ugynevezett fluxus
autokorrelaciés fiiggvény kiszdmitasa, (4) a fluxus autokorreldcios fliggvény integraldsa, és
végiil (5) az eredmény osztasa a reaktans particios fliggvényével.

Az altalam kifejlesztett kod a GENIUSH programcsomag egy jelentds funkcioval valo bovitését
jelenti. A GENIUSH programcsomagot eredetileg a magmozgasok idéfiiggetlen Schrodinger-
egyenletének (kvazi)varidcidos megoldésara fejlesztette ki a kutatocsoportunk [3]. A GENIUSH
altal hasznalt altalanos kinetikus energia reprezentdcio lehetové teszi, hogy a kutatdmunka
fejlesztett kéd barmely reakciora alkalmazhato legyen, amint a felhaszndl6 megadta a
potencialis energia feliiletet és definilta a szdmolas soran hasznalando belsé koordinatakat.

Két modellrendszeren (az egydimenzios Eckart-gat, illetve a kollinearis H, + H -> H + H»
reakcid) is végeztem szamitasokat, hogy igazoljam a kodom helyes miikddését. Végiil
alkalmaztam a koédot a H, + D -=> H + HD reakci6 teljes dimenzios leirdsara. Az Eckart-gat
esetében a szamolt reakcidsebességi egylitthatok jo egyezést mutattak az analitikus
eredményekkel. Hasonloképpen, széles homérsékleti skalan kivalo egyezést kaptam az irodalmi
adatokkal a masik két reakcio esetében. A kdédom tesztelése kdozben, numerikus hibak nyoman
megjelend, fizikailag nem értelmezhetd termikus fluxus sajatértékeket azonositottam, melyek
megjelenését egy 1j, részlegesen atrendezett alaknak nevezett kinetikus energia operator alak
bevezetésével sikertlt elkeriilni.

[1] W. H. Miller, S. D. Schwartz, J. W. Tromp: J. Chem Phys, 1983 (79), 4889-4898.
[2] W. H. Thompson, W. H. Miller, J. Chem Phys, 1997 (107), 7194-7201.
[3] E. Matyus, G. Czako, A. G. Csaszar.: J Chem Phys, 2009 (130), 134112-134127.

Halasan koszonom témavezetéimnek Dr. Csaszar Attilanak és Dr. Fabri Csabanak a sok segitséget és

tamogatast!
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3D-nyomtatott fotoreaktorban végzett C-alkilezési reakcio
kisérlettervezésen alapulo optimalizalasa

Gémes Gergé?, Richter Dora?, Hangya Kinga Imola®, Kisszékelyi Péter”, Kupai Jozsef®

“Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar, Szerves Kemia és
Technologia Tanszek, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 3.
bComenius University Bratislava, Department of Organic Chemistry, 842 15 Bratislava, Ilkovicova 6

A fotokatalizis napjainkban reneszanszat €li — a fotont nevezik a 21. szazad reagensének is. [1]
Népszertiségét annak koszonheti, hogy segitségével kimondottan enyhe koriilmények kozt
végezhetiink, akar kozismerten nehézkes 4atalakitisokat is. A fotokatalitikus reakciok
eredményét szamos tényezO befolyasolhatja, ezért optimalizalasuk nem mindig egyszerl
feladat. Munkam soran egy korabbi kutatdsaim alatt vizsgalt reakcid (1. abra) optimalizalasat
végeztem el kisérlettervezés segitségével. Ezt megelézéen, egy pontos, reprodukalhatd
folyamatot terveztem, majd megallapitottam a vizsgalni kivant faktorokat, oldoszer- €s bazis-
screening kisérleteket végeztem, és vizsgiltam a reakcid idObeli lefutasat a reakcididd
meghatarozasdhoz. Egy 2* teljes faktoros terv alapjan felallitottam egy modellt, ami a validalo
mérések alapjan jol leirta a reakciot. A Box—Wilson-optimalizéléds, és az azt kovetd Ujabb
validdlds utan a mar optimalizalt reakciok atlagos termelése 91% lett, ami a kiindulasi
koriilmények kozott 43% volt. Emellett a KO'Bu heterogén bazist sikertilt a homogén DBU-ra
(1,8-diazabiciklo(5.4.0)undec-7-én) cserélni, ami a jovOben a reakcid aramldsos kémiai
megvalodsitasat is lehetové teszi. Ennek igazolasara egy probareakciot is végeztem, amely 89%
termelés mellett szolgaltatta a terméket. (1. dbra)
Me0,C Ph 4C%PN

Ph
Y= —— 3 Me0,G )Ph
NC Ph  bézis, MeCN

91% termelés
5 ora
Homogén bazis

43% termelés
9 6ra Optimalizalas

Heterogén bazis l

IR

Aramlasos kémiai prébareakeié
89% termelés

1. abra Az optimalizalni kivant reakcio (feliil), az optimalizdlds eredménye (alul)

[1] Bonfield, H. E.; Knauber, T.; Lévesque, F.; Moschetta, E. G.; Susanne, F.; Edwards, L. J. Nat. Commun. 2020,
(11), 804.

A kutatast az EKOP-25-2-BME-114 koédszamii Egyetemi Kutatéi Osztondij Program, a Nemzeti Kutatasi,
Fejlesztési és Innovacios Hivatal (FK138037), és a Richter Gedeon Talentum Alapitvany Kivalésagi PhD
Osztondija finanszirozta. A Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alap (RRF-2.3.1-21-2022-00015)
projektje az EU tamogatasaval valosult meg.
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Szantonin vazas aminoalkoholok sztereoszelektiv szintézise és vizsgalata

Boncz Maria Fanni, Szakonyi Zsolt

Szegedi Tudomanyegyetem Gyogyszerészi Kéemiai Intézet, Eétvos utca 6, H-6720 Szeged, Magyarorszag

A szeszkviterpén laktonok valtozatos novényi szekunder anyagcsere termékek. Képviseldik
kozott talalhatunk antiproliferativ, gyulladascsokkentd ¢és antimikrobialis hatast mutato
szarmazékokat is [1].

Kisérleti munkém sordn a természetes forrasbol szarmazo kiralis, a-szantonint (I) valasztottam,
mely a kereskedelmi forgalomban is beszerezhetd. Ebbdl a molekulabodl az irodalom alapjan két
1épésben allitottam el6 a kulcsintermedier 11-exo-metilén-szantonint (II), melybdl kiillonbozo
primer aminokkal sztereoszelektiv ~Michael-addici6 révén valtozatos szerkezetli
aminoalkoholokhoz jutottam (III). [2,3]

Egy masik Uton az exo-metilénre torténd natrium-azid addicidval kapott azidolaktont (IV) a
megfeleld alkinnel reagaltatva ugynevezett Click-reakcioval triazol szarmazékokat tudtam
eléallitani (V). [4]

14

Az eldallitott szarmazékok biologiai aktivitdsat egyiittmiikodés keretében vizsgaltdk mind
antiproliferativ, mind antimikrobidlis vonatkozasban. A kapott vegyiiletek kémiai szerkezetét
MS és NMR spektroszkopias modszerekkel vizsgaltuk.

[17 J. Wang, S. Su, S. Zhang, S. Zhai, R. Sheng, W. Wu, R. Guo, Eur. J. Med. Chem, 2019 (175) 215-233
[2] Chen, H.; Wu, G.; Gao, S.; Guo, R.; Zhao, Z.; Yuan, H.; Liu, S.; Wu, J.; Lu, X.; Yuan, X.; Yu, Z.; Zu, X.; Xie,
N.; Yang, N.; Hu, Z.; Sun, Q.; Zhang, J. Med. Chem. 2017 (60), 6828— 6852

[3] T. R. Valkute , E. K. Aratikatla , N. A. Gupta , S. Ganga , M. K. Santra and A. K. Bhattacharya , RSC Adv.,
2018 (67) 38289 —38304

[4] C.Pavan Kumar, A. Devi, P.Ashok Yadav, et al. J. Asian Nat. Prod. Res. 2016 (18), 1063-1078
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Kisérletek pegaharin E eloallitasara

John Tamas Mikl6s™®, Milen Matyas®

“EGIS Gyogyszergyar Zrt., 1106 Budapest, Kereszturi ut 30-38.
bBudapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomdnyi Egyetem, Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, 1111 Budapest,
Miiegyetem rkp. 3.

A Peganum harmala egy trépusi novény, amelyet a tradiciondlis kinai gyogyaszatban
hasznalnak, és az évtizedek soran szamos alkaloidot izolaltak beldle [1]. Ezeknek a természetes
anyagoknak egy jelentds része indol vagy f-karbolin vazrészt tartalmaz. Ilyen tipusu alkaloidok
a pegaharinok is [2], melyek koziil a pegaharin E-t terveztem eldallitani, és amely szintézisére
a szakirodalomban eddig nem taladlhaté példa. Az ehhez sziikséges kiindulasi anyag, a 6-
metoxitriptamin meglehetdsen draga anyag, ezért a szintézist eldszor triptaminbdl kiindulva
terveztem végrehajtani. A célvegyiilet és izomerjének szintézise soran érdekes mellékreakcidok
is lejatszodtak. A kinyert intermedierek szerkezetfelderitését elvégeztiik, illetve a lehetséges
mechanizmust felvazoltunk.

Peganum harmala pegaharin E

[1] M. Moloudizargari, P. Mikaili, S. Aghajanshakeri, M. Asghari, J. Shayegh: Pharmacogn. Rev., 2013 7(14),
199-212.

[2] Z. Wu, N. Chen, Q. Tang, S. Chen, Z. Zhan, Y. Zhang, G. Wang, Y. Li, W. Ye: Org. Lett., 2020, 22(18), 7310—
7314.
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Synthesis and fluorescent labelling of anticancer flavonoids

Benjamin Koviacs, Attila Hunyadi, Erzsébet Mernyak

University of Szeged, Faculty of Pharmacy, Institute of Pharmacognosy

Plants have a deep history in medicine due to their wide array of biologically active compounds.
Flavonoids are one group of such compounds, that can function as antioxidants, enzyme
inhibitors or even anticancer agents. A subgroup called protoflavones, isolated from Taiwanese
ferns, showed propitious anticancer results, owing to their unique structure [1]. They possess a
rare non-aromatic B ring, which is their main pharmacophore. Their most well-known member
is the protoapigenone. Its strong cytotoxic activity inspired the synthesis of new derivatives.
The protoapigenone-1'-O-buthylether proved to be more efficient than the original [2].
Conserning the mechanism of action, it is known that they can interfere with the ATR-mediated
DNA damage response and can stop the cell cycle, but the exact mechanisms are still unknown.
Nowadays, fluorescent labelling has become a popular alternative for radiolabelling, as it is a
safer and environmentally friendlier method for tracking biologically active compounds. Boron-
dipyrromethene dyes (BODIPYs) are a class of fluorophores, which possess unique
photophysical properties and are easily functionalizable [3]. They are relatively insensitive to
the polarity and pH of their environment, making them stable under physiological conditions.

We aimed to synthesize BODIPY -protoflavone conjugates in order to uncover their mechanisms
of action inside cancerous cells. We introduced moieties for conjugation to both reactants and
linkers to reduce the risk of interference. After the successful conjugation, we tested whether
the conjugates retain their original cytotoxic activity in different cancerous cell lines with an
MTT assay. With a non-interfering labelling we can start investigating the mechanisms of
action.
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Scheme 1. Conjugation of a modified protoapigenon-1'-O-buthylether with BODIPY dyes

[1] Hunyadi et al. Phytochemistry Reviews 2014, 13, 69-77.
[2] Hunyadi et al. PLoS ONE 2011, 6 (8), €23922.
[3] Cheng et al. Advanced Materials 2023, 35 (18), 2207546.

We thank the support of NKFIH SNN 139323 and the National Academy of Scientist Education.
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Biomolekulak zold- vagy voros-emittalo fluoroforral valo jelolése

Hlogyik Tamas, Dr. Mernyak Erzsébet

Szegedi Tudomanyegyetem, Gyogyszerésztudomanyi Kar, Farmakognoziai Intézet, 6720 Szeged, E6tvés utca 6.
hlogyik@chem.u-szeged. hu

A biologiai rendszerekben zajlo folyamatok feltérképezése és megértése alapvetd fontossagu az
orvosi biologia ¢és a gydgyszerkémia szamdara. E hatarteriiletek jelentés mértékben
tdmaszkodnak olyan képalkotd technikdkra, amelyekkel a molekularis szintli jelenségek
kozvetleniil vizsgalhatok [1]. A fluoreszcens jelolés lehetdvé teszi biomolekuldk ¢€s
gyogyszerhatoanyagok kolcsonhatdsainak, mozgasanak nyomon kdvetését a sejten beliil €s
kiviil [2], mikdzben fokozatosan felvaltja a kevésbé kornyezetbarat radioizotopos nyomjelzési
modszereket. Kiemelt jelentdségli a megfeleld optikai, kémiai és bioldgiai tulajdonsagokkal
rendelkezd fluoroforok kivalasztasa, hatékony szintézisiik, valamint olyan funkcids csoportok
beépitése, amelyek lehetévé teszik a bioldgiailag aktiv molekuldkhoz vald kapcsolast. A
jelolendd vegyiiletek esetében fontos olyan konjugalasi hely megvalasztasa, amely modositasa
nem befolyésolja az eredeti biologiai aktivitast.

Kutatdsaink sordn olyan, kiilonbozé funkcids csoportokat ¢€s alapvazakat tartalmazo
vegyiileteket allitottunk eld, amelyek fényemisszidja lefedi a lathato spektrum jelentOs részét,
igy rozamin, BODIPY (difludor-borindacén) ¢és aza-BODIPY alapvazas vegyiileteket
valasztottunk. Tovabbi céljaink kozott szerepelt, hogy a vegyiilet tipusatol fliggden jol
modosithatoéak legyenek, alkalmazhatoak fotodindmids terapiaban, vagy biomolekuldk
jelolésére.

Munkank soran foként Williamson-féle éterszintézist, Vilsmeier-Haack formilezést, aldol-
kondenzacids reakcidkat, Michael-addiciot, a konjugalasokhoz pedig réz(1)-katalizalt azid-alkin
cikloaddicios reakciot vagy éterszintézist alkalmaztunk. Egyiittmiikodd partnerek segitségével
vizsgaltuk az altalunk eldallitott, irodalomban még nem ismert vegyiiletek biologiai hatésait,
valamint jellemeztiik azokat nagymiiszeres eljarasokkal.

Legfontosabb eredményeink koz¢ tartozik, hogy a két trietilénglikol szubsztituenst tartalmazo
aza-BODIPY szarmazék az A431 human karcindma sejtvonalon kivalo fényérzékenyitd
anyagnak bizonyult fotodindmids terapiaban; a szakirodalomban publikaltakkal ellentétben az
Osztradiol, a 3-as helyzeti —OH csoportjdan modositva is megdrzi hormonalis aktivitasat;
szamos, nehezen megvalosithato szerves kémiai reakciot egyszerisitettiink, kornyezetbaratabba
tettik a reakcidkoriilményeket, javitottunk a hozamokon; valamint elééllitottunk 1y
fluoroforokat, melyek koziil tobb is, a vizsgdlatok és hatdsmechanizmusuk szempontjabodl
elényds voros-emisszidval rendelkezik.

[17J. V. Jun, D. M. Chenoweth, E. Petersson.: J. Org. Biomol. Chem, 2020, 18(30), 5747-5763.
[2] W. Xu, Z. Zeng, J. H. Jiang, Y. T. Chang, L. Yuan.: Angew. Chem. Int. Ed, 2016, 55(44), 13658-13699.

Koszonjiik az NKFIH SNN 139323 tamogatasat.
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Kisérletek CARDIPY fluorofor egységet tartalmazo vegyiiletek szintézisére

Palotai Gitta Déra®, Domahidy Farkas Laszl6*, Mucsi Zoltan®, Kovacs Ervin®®

“BrainVisionCenter Nonprofit Kft.; 1094 Budapest, Liliom utca 43-45. 6. em. 1. ajto
SHUN-REN Természettudomdnyi Kutatokozpont, 1117 Budapest, Magyar tudésok koritia 2.
A boérdipirrometének (BODIPY-k) egy kivald tulajdonsadgokkal rendelkezd festékcsalad, de
emellett nagyon lipofilek, ami limitalja a biohasznosithatosagukat [1]. A karbon-dipirrometének
(CARDIPY-k) viszont amellett, hogy rendelkeznek a BODIPY -k pozitiv jellemzdivel — tobbek
kozott nagy fényintenzitassal — a kationos jellegiik miatt jobb vizoldhatdsagot és fotostabilitast

mutatnak [2].

= = A\
®

A probléma viszont, hogy eddig csak rossz termeléssel tudjuk az alapvegyiiletet eldallitani, ezt
kivantuk kikiiszobolni. Eldszér az irodalmi moédszert végeztiik el, és megprobaltuk
optimalizalni. Utdna attértiink a pirrol-2-karbaldehiddel valé reakciokra, ahol az 1,1'-
metilénbisz(1H-pirrol-2-karbaldehid) intermedieren keresztiil igyekeztiink gytiriit zarni. Ezutan
az irodalmi moddszer inverzét kiséreltiik meg, vagyis eldszor a 2,4-dimetilpirrolt trifoszgénnel
reagaltattuk THF-ben, kiilob6zd koriilmények kozott. Kovetkezdleg egy a mezo-szénatomon 2-
karboxiaril-csoportot tartalmazo szarmazékot kivantunk Iétrehozni, majd a gyuriizarast
kiséreltilk meg. Mindezek mellett a 2,4-difenil-1H-pirrolbdl is eld kivantuk allitani CARDIPY -
vegylileteket, igy ezt az irodalmi modszer alapjan meg is tettiik. A reakcidinkndl eddig
részsikereket értiink el. Az eddigi tapasztalatok azt mutatjak, hogy bizonyos reakcidutakat

teljesen elvethetiink, de tobbnél még vannak felfedezetlen teriiletek.

[1] Das S, Dey S, et.al. Biomolecules, 2023 (13), 1723.
[2] LiuJ, Zhang H, Sun YQ, Liu M: J. Am. Chem. Soc., 2020 (142), 17069-17078.

A kutatémunka az MTA Bolyai Janos Posztdoktori Osztondij tAmogatasaval jott 1étre (BO/00085/24/7).
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Dibenzoil-borkdsav alapu rezolvalas preparativ 1épték alatti megvaldsitasa
magneses enantioszeparacio alkalmazasaval
Javor Bilint ', Szegedi Dorka, Adam Balint Arpad, Hakkel Orsolya, Illés Levente,
Fiirjes Péter, Toth Tiinde, Laszlé Szabolcs, Golcs Adam

1) Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, Miiegyetem rkp. 3., H-1111 Budapest, Magyarorszag

Az rezolvalas kiemelt jelentoségii a szintetikus kémiaban, mivel lehetévé teszi a kiralis
molekulak tiikorképi izomerjeinek, az enantiomereknek a szétvalasztasat. Mivel az enantiomerek
bioldgiai hatasai, terapias aktivitasa és toxicitasa jelentdsen kiillonbozhet, egyetlen enantiomer izolalasa
kiilondsen fontos a gyogyszer-, agrar- és anyagtudomanyi kutatdsokban. A rezolvalasi eljardsok harom
{6 tipusa ismert: klasszikus, enzimatikus és kinetikus modszerek [1,2,3]. A klasszikus eljaras soran az
enantiomerek egy kirdlis segédanyaggal diasztereomer sokat képeznek, amelyek eltérd fizikai
tulajdonsagaik alapjan valaszthatok szét. Bar gazdasagos és jol finomhangolhatd megoldas, csak
soképzésre alkalmas vegyiileteknél alkalmazhatd, és gyakran munkaigényes. A Kklasszikus
megkozelitések specialis valtozata a diasztereomer koordinaciés komplexeken alapulé rezolvalas,
ahol a szétvalasztas kiralis ligandumokkal kialakuld komplexképzésen alapul. Ez olyan esetekben is
hatékony, amikor a soképzés nem biztosithato, és a ligandum konnyen visszanyerhet6 [4,5]. Becslések
szerint a kiralis gyogyszerek szintézisének 10-20%-a tartalmaz rezolvalasi lépést [6]. A
leggyakrabban alkalmazott segédanyagok kozé tartoznak a bork&sav-szarmazékok, kiilondsen az O,0’-
dibenzil-L-borkésav (DBTA), amely aminszarmazékok ¢és alkoholok enantiomerjeit képes
szétvalasztani. Ipari fontossagat szamos gyogyszer példaul Tofisopam, Kloramfenikol, Szibutramin és
Amlodipin eléallitasa is igazolja. Az automatizalas és a nagy ateresztéképességii (HTS) szintézisek
rohamos fejlédésével n6 az igény olyan rezolvalasi modszerek irant, amelyek mikro- és nanomoléaris
mennyiségben, robotizalt rendszerekben is alkalmazhatok [7]. A hagyomanyos kristalyositason alapuld
elvalasztdsok azonban ezen a szinten fizikai korlatokba iitkéznek. A preparativ 1épték alatti
enantiomerelvalasztdas modern megkozelitései kozé tartoznak a kromatografias modszerek mellett a
kiralis extrakciok, membranalapll szeparaciok, valamint a nanorészecske-alapu rezolvalasok, amelyek

nagy fajlagos feliiletiik és Gjrahasznosithatosaguk miatt kiillondsen igéretesek [8,9].

Munkankban els6ként alkalmazunk karbonsav-tipusi rezolvaloszert nanorészecskén
immobilizalva kis molekulatomegii bioaktiv aminok enantiomerjeinek elvalasztasara. Emellett a

koordinaciés komplexképzésen nanorészecskén megvalositott rezolvalas egy j elvalasztasi eljaras,

crcr
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Els6 1épésben négy kiilonbozo tipusu, kovalensen funkcionalizalt magneses nanorészecskét allitottunk

el6, amelyek az 1. abran lathatok.
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1. 4bra
A kiilonboz6 feliiletbevonattal és reaktiv amin-csoporttal rendelkezd linkerekkel ellatott magneses

nanorészecskék

Négy kiilonb6zé modon funkcionalizalt magneses nanorészecskét (MNP) allitottunk el6. Az MNP
1-3 esetében a magneses nanomagot egységes szilicium-dioxid réteg boritja, mig az MNP-4-nél az
aminfunkcios linker koézvetleniil, egyrétegben kapcsolédik a mag felszinéhez. Az amincsoportot
tartalmazo linkerek a szelektorok rogzitését szolgdljak, melyek ldnchossza valamint flexibilitasuk
hatassal van az enantiomerfelismerésre és az adszorpcids tulajdonsagokra. A nanorészecskéket
vastartalom-meghatarozassal (AAS), ATR-FTIR spektroszkopiaval, valamint SEM—EDS mérésekkel
jellemeztiik. Meghataroztuk tovabba a szabadon hozzéaférheté aminocsoportok mennyiségét, amely az
MNP-k immobilizaciés kapacitasat jellemzi. A SEM-vizsgalatok aszimmetrikus részecskeméret-
eloszlast mutattak, valoszintileg aggregacié kovetkeztében. A szilicium-dioxiddal bevont MNP-k (6,0—
11,4 um) lényegesen nagyobbak voltak, mint a bevonat nélkiili MNP-4 (1,4 um), ami a SiO:-réteg
jelentés méretndveld hatasat igazolja. Az immobilizacios kapacitas 9—17 pumol amin/mg MNP kozott

valtozott, és nem kizarolag a bevonat vastagsagatol, hanem egyéb feliileti jellemzoktdl is fiiggott.
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A 2. abran a SEM-felvételek lathatok, amelyek a magneses nanorészecskék alakjat, méreteloszlasat és

lathat6 szerkezeti homogenitasat szemléltetik.

2. abra

Kiilonboz6 felbontasa SEM-felvételek a funkcionalizalt MNP-krél

A SEM-képek alapjan az MNP-1-3 mintakon a szilicium-dioxid bevonat nem &sszefiiggd réteget
alkot, hanem a feliileten eloszlo, gdmbszeri klaszterek formajaban jelenik meg. A magneses mag
feliiletét ezek a klaszterek nagyrészt lefedik, mig 6nallé szilicium-dioxid aggregatumok csak elvétve
figyelhetok meg. Ezzel szemben a szilicium-dioxid héj nélkiilli MNP-4 egyenletesebb, filamentdzus
jellegti feliileti struktirat mutat, ami a kozvetlen linker-funkcionalizdlasra utal. Az enantiomertiszta
szelektormolekulaként alkalamzott dibenzoil-borkdsavat harom kiilonb6z6 moddszerrel rogzitettiik a
linker-funkcionalizalt MNP-k feliiletére. Az els6 két eljaras soran ionos kotések kialakitasat céloztuk

meg, mig a harmadik modszernél kovalens kapcsolést alkalmaztunk az aminlinkereken keresztiil.
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Az alkalmazott MNP-kezelési eljarasokat a 3. abra mutatja be.
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3. abra

s

Az enantiomerfelismerésre alkalmas, dibenzoil-borkdsavval funkcionalizalt kiralis MNP-k eléallitdsahoz

alkalmazott harom immobilizacios eljaras

Az els6 immobilizacids modszernél acetatpuffert alkalmaztunk az in situ deprotonalds és az
aminolinkerek protondldsanak eldsegitésére. Bar ez a legegyszeriibb eljaras, fennall annak a lehetdsége,
hogy egy szelektormolekula tobb koétdhelyet is elfoglaljon az MNP feliiletén. Ennek kikiiszobolésére egy
tovabbfejlesztett ionos rogzitési modszert is kibrobaltunk, amelyben a szelektort részlegesen aktivalt
forméban, félig natriumsoként reagaltattuk a funkcionalizalt MNP-kkel. Ez csokkentette a tobbszoros
kotédés valoszintiségét, mikdzben ndvelte a dibenzoil-borkdsav rogziilésének hatékonysagat. A
harmadik eljaras soran a dibenzoil-borkdsavat kovalensen rogzitettiik az MNP-k feliiletére karbodiimid-
alapu kapcsoléssal. Bar ez a modszer dsszetettebb, ugyanakkor a legkedvezdbb regeneralhatdsagot és

tobbszori felhasznalhatosagot biztositja.
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Az enantiomerszeparacid soran a racematokat az immobilizalt DBTA kétszeres molaranyaban
adagoltuk az MNP-khez, mivel ez a mennyiség biztositotta a leghatékonyabb elméletielvalasztast, és
lehetové tette az immobilizaciés modszerek 0sszehasonlitasat. A vizsgalatok nem terjedtek ki a pH, a
homeérséklet vagy az olddszer hatasanak vizsgalatara, mivel célunk egy semleges vizes, DMSO-t is
tartalmazo, szobahdmérsékleten alkalmazhaté enantiomerduisitasi modszer kidolgozasa volt. Hat kiralis
modellvegyiiletet alkalmaztunk: mentolt (MEN), 1-feniletil-amint (PEA), efedrint (EPH), oktopamint
(OCT), szinefrint (SYN) és terbutalint (TER). A mentol, az 1-feniletil-amin, az efedrin és a terbutalin
esetében a borkdsav-szarmazékok hatékonysagat korabbi vizsgalatok mar igazoltak, mig az oktopamin
¢s a szinefrin bevonasa 0j lehetdséget teremtett a modszer kiterjeszthetéségének értékelésére. A 4. abra

az ionosan immobilizalt MNP-k altalanos szeparacios eljarasat mutatja be.
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4. abra

Ionosan funkcionalizalt MNP-kkel végzett nagy atereszt6képességii enantioszeparacio altalanos eljarasa

Az eljaras sordn az enantiomertiszta DBTA ionos kotéssel rogziil az eldzetesen funkcionalizalt MNP-k
feliiletén talalhatd protonalt oligoamin oldallancokhoz. Az aktiv feliilet telitése utan a szabadon marado
karboxilcsoport diasztereomer soparokat képez kirdlis aminokkal, illetve koordinacios komplexeket

kiralis hidroxilvegytiletekkel.
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Megfeleld inkubacios id6t alkalmazva az oldatfazis a kevésbé preferalt enantiomerben dusul,
amely a magneses térben iilepedd MNP-k eltavolitasa utan egyszerli pipettazassal vagy vakuumsziiréssel
izolalhat6. Az ionos rogzités lehetdveé teszi a szelektormolekula pH-valtoztatassal torténd reverzibilis
levalasztasat és visszanyerését. Az enantiomerszeparaciot elsoként az MNP-3 mintan vizsgaltuk, mivel
ez ionos és kovalens modon is hatékonyan funkcionalizalhato. A kiilonb6z6 immobilizacios eljarasokkal
eléallitott MNP-k tobb, mint 50%-ban kototték meg a racematokat, ami mérsékelt szelektivitast
eredményezett. A korabban is jol elvalaszthatd vegyliletek racematjaival végzett kisérletek (EPH, MEN,
PEA, TER) nagyobb enantiomerdusulast mutattak, mig SYN és OCT esetében is kimutathat6 volt az
enantiomerszelektivitas, amely ismételt szeparacios lépésekkel tovabb ndvelhetd. A legnagyobb
enantiomerfelesleget a terbutalin adta. A kovalensen funkcionalizalt MNP-kel végzett kisérletek

eredményeit az 1. tablazat foglalja Gssze.

1. tablazat. Az enantiomerdusitas jellemzdi ionosan DBTA-funkcionalizalt (B moédszer) MNP-3
alkalmazasaval, a hagyomanyos félekvivalens modszernek megfeleld aranyban, DMSO—desztillalt viz

(5:95 V/V%) elegyben, 25 °C-on.

Vendég- MNP-hoz Hozam Enantiomer tobblet F- ee% két egymast
molekula kotédott (%) a feliildszoban (%)  paraméter koveto
arany (%) elvalasztasi 1épés
utan
EPH 66 68 45 0.31 54
MEN 70 60 38 0.23 49
SYN 83 34 13 0.04 19
OCT 79 42 21 0.09 26
PEA 68 64 37 0.24 43
TER 65 70 47 0.33 60

Osszefoglalva egy, széles korben alkalmazhato eljarast dolgoztunk ki kiralis aminok, alkoholok
¢s aminoalkoholok enantiomerdusitdsira DBTA-funkcionalizalt magneses nanorészecskék
alkalmazasaval. Az eljaras a hagyomanyos, kristalyositason alapuld rezolvalassal Osszemérhetd
hatékonysagot mutatott, mikdzben nem igényelt vegyiiletspecifikus optimalizalast, és kozvetleniil
alkalmazhat6 5% DMSO-t tartalmaz6 vizes oldatokban is. A mddszer eldnye, hogy olcso, kereskedelmi
forgalomban elérhet6 szelektormolekula felhasznalasaval alkalmas nagy racematfelesleg parhuzamos,
mikrtalca-alapu elvalasztasara, valamint [ényegesen gyorsabb a klasszikus eljarasoknal. Emellett olyan
racematok enantiomerdusitasat is lehetové teszi, amelyek enantiomerjei kristalyositassal nem

szétvalaszthatok.
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LiCl egylépéses atalakitasa LiOH-da trikalcium-aluminat (Ca3Al>Og)
segitségével

Torok Péter?, Kutus Bence®

* Szegedi Tudomdnyegyetem, Molekularis és Analitikai Kémiai Tanszék, Szeged, Dom tér 7-8.

A mai vilag egyik legtobbet kutatott és vizsgalt témaja az elektromos mobilitas, valamint az ezt
lehetové tévo akkumulatorok gyartasa és fejlesztése. Az elektromos meghajtasu jarmivek egyik 6
akkumulator-tipusa a littumion-akkumulator. Ezen akkumulatorok katodjanak f6 alkotoeleme a litium
(altalaban valamilyen LiMeOx-formaban). A katédok anyagat valamilyen litiumtartalma eléanyagbol,
un. prekurzorbol kiindulva allitjak elé. Sok éven keresztiil a litium-karbonat (Li»CO3) volt a piacvezetd
prekurzor, azonban a fejlettebb (pl. a Ni-, Mn-, Co- és Li-tartalmt, un. NMC-katédok) katédok
megjelenésével a litium-hidroxid-monohidrat (LiOH-H,O) valt elényosebb kiindulasi anyagga. Li,CO3
prekurzor esetén ugyanis magasabb szintézishomérséklet (~900 °C) sziikséges, ami konnyen a katod
kristalyszerkezetének és a nikkel oxidacios allapotanak megvaltozasdhoz vezethet. Ezzel szemben,
LiOH-H>O esetén elegendé minddssze 650—700 °C, ami jelentdsen képes novelni az akkumulatorok
stabilitasat, ezaltal élettartamat. Ezen okokbdl kifolydlag a LiOH-H,O varhatéan dominans szereplévé
fog valni az elkovetkezend6 években [1,2].

A Foldon két 6 elsédleges litiumforras kiilonboztethetd meg: a litiumtartalmu ércek és a sos vizek.
Az ismertebb litiumforras az ércek (pl. a LiAlSi,0s Osszetételli spodumen nevii érc), melybdl a jelenlegi
ipari litium- és litium-hidroxid eléallitas nagyrésze torténik. A masik, szintén relevans, de gazdasagi
okok miatt egyelére kevésbé kihasznalt litiumforras a sos vizek (pl. tengerek és dceanok vizei). Ezen
vizek akar 0,2 mg L! litiumion-koncentracioval is rendelkezhetnek, ami a Fold Osszes sosviz-készletét
figyelembe véve tobb, mint 230 milliard tonna litiumot jelent vildgszerte [3]. A legfontosabb
littumforrasok elsésorban Dél-Amerikaban, Azsiaban és Ausztraliaban talalhatok [4].

A LiOH jelenlegi, s6s vizekbol (LiCl-bol) torténd ipari eldéllitasi modszere egy soklépéses
folyamat. A sos vizet elszor beparoljak, aztan a LiCl-ot elvalasztjdk a szennyezdoktdl (pl. alkali-
kloridok), majd a LiCl-ot reagaltatjak a Na,COs-tal, lecsapva ezzel a Li,COs3 koztiterméket. Az utolsod
1épésben, a Li»COs-ot Ca(OH), segitségével LiOH-d4 alakitjak — a probléma, hogy a Ca(OH), alacsony
oldhatoséaga (~1,6 g 1 L vizben [5]) miatt alacsony lesz a LiOH hozama (mind6ssze 3.5 w%) [1,6].

A kutatocsoportban korabbi mérések soran bebizonyitottdk, hogy a CazAlOs Osszetételii
trikalcium-aluminat (TCA) kvantitativan egy kloridtartalma réteges kettés hidroxidda (LDH), un.
Friedel-sova alakul, ha HCI-dal reagal [7]. A fent targyalt okok és problémak miatt célul tiiztiik ki, hogy
a LiCl-ot egy 1épésben alakitsuk LiOH-da (a Li2COs koztitermék kihagyasaval), TCA segitségével. A
feltételezett reakcié egyenlete az alabbi: 2 CI” + CazALOs + CaO + 11 H,O — [CaAl(OH)s]>Cl>-4H,0
+2OH".
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A kisérleteink soran terveztiik vizsgalni a LiCl tdmegkoncentracio, a reakcioidd és a hdmérséklet
hatasat a LiOH hozamara. Szerettiink volna ipari szempontbol relevans, tomény szuszpenziokbol
kiindulni, valamint terveink kozott szerepelt a szilard és a folyadékfazisok vizsgalata is. A reakciok soran
a legfontosabb mérészam a LiOH-hozam volt, melyet kétlépcsds sav-bazis titralassal hataroztunk meg,
~0,3 mol L' sésav mérdoldatot hasznalva — a hidroxidionok mellett a karbonationok mennyiségét is
meghataroztuk a titralas soran. Elészor kiszamoltuk az adott oldatdsszetételhez tartozod elméleti
maximalis hidroxidion-koncentraciét (JOH Jtmax) [8], majd a titralas eredményeibdl kiszamoltuk a
hidroxidion-koncentraciot ((OH ]r), a kettdé hanyadosa adta a LiOH hozamat (JOH Jt/[OH Jr.max-100).
Az oldatfazisban talalhat6 Li, Al, Ca és Cl elemek koncentracidjat ICP-MS berendezéssel (Agilent 7900)
hatdroztuk meg, minden esetben 11 pontos kalibracios gorbe felvételével. Belsé sztenderdként Sc™™, ill.
Y?* 10 mg L' koncentricioji oldatit (VWR Chemicals) hasznaltuk. A szilard termékek
szerkezetvizsgalatara  porrontgen-diffraktometriat  alkalmaztunk (Rigaku Miniflex 1II). A
diffraktogramokat a 4 és 100° kozotti tartomanyban 4°/perc sebességgel vettiik fel, kobalt sugarforrast
hasznalva.

A reakciok kivitelezéséhez ioncserélt vizet, LiCl-ot (a. r., VWR Chemicals), CaO-ot (a. r., VWR
Chemicals) és altalunk szintetizalt TCA-t hasznaltunk. Ehhez CaO-ot és AlLOs-ot Ordltink egy
golyosmalomban (500 rpm, t =2 h), majd a kapott porkeveréket kalcinaltuk cs6kemencében 1300 °C-on
4 6raig ([7] alapjan). Az igy szintetizalt TCA diffraktogramja teljesen megegyezik a JCPDS adatbazisban
talalhat6 referencia-diffraktogrammal [9], igy kijelenthetd, hogy sikeresen eldallitottuk a TCA-t —igy, a
tovabbiakban az ilyen modon szintetizalt TCA-t hasznaltuk a kisérletek soran.

A méréseink soran a kiindulasi LiCl tdmegkoncentraci6jat ugy allitottuk be, hogy az Li‘-ra nézve
(cLi+o) 15 2,5; 5 és 10 g L™ legyen. A hémérséklet (T) 5 és 75 °C, mig a reakcioidd 1 6ra és 1 hét kdzott
valtozott. A LiCl:TCA:CaO molarany sztochiometrikus (2:1:1) volt.

A LiOH hozaménak koncentracio- és idofliggését az 1. abra szemlélteti. Lathatd, hogy minden
esetben telitési gorbét kapunk; a hozam értéke 1 nap reakci6idd utdn allandonak tekintheto (figyelembe
véve a kisérleti bizonytalansdgot). Ebbdl arra lehet kovetkeztetni, hogy a reakcioidd gyakorlati
szempontbdl relevans maximalis értéke 1 nap, eddig ugyanis érdemben ndvelhetd a hozam. Az egy hét
utani LiOH-hozamok rendre 73,7 %; 71,3 %; 67,6 %, illetve 67,4 % 10; 1; 2,5és 5 g L' kiindulési
litiumion-koncentraci6 esetén. Mindegyik esetben még egy hét reakci6idd utan is tavol vagyunk a 100

%-0s hozamtol, ami arra enged kdvetkeztetni, hogy a reakcid egyensulyra vezet.
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1. abra: A LiOH hozamanak koncentracio- és idéfiiggése (T =25°C). Az abrakon a kiilonb6z6 kiindulasi

littumkoncentraciok esetén tapasztalt LiOH-hozamok lathatok.

A hozamok koncentraciofiiggésének értelmezésekor két fontos szempontot kell figyelembe
venniink, melyek a termék, azaz a Friedel-s6 oldhatdsagaval allnak kapcsolatban. Lathato, hogy a hozam
minimumértéket mutat crivo = 2,5-5 g L™ esetén; és mind a koncentracio csokkentése, mind ndvelése
magasabb hozamot eredményez A Friedel-s6 oldhatosaga a pH novelésével nagymértékben csdkken,
alacsonyabb pH-n (pH < 12) viszont mdr instabil a vegyiilet szerkezete, konnyen képes elbomlani [10].
Ez azt jelenti, hogy minél magasabb a kiindulési litiumion-koncentracid, annal nagyobb a szuszpenzio
pH-ja (tobb TCA és CaO tobb OH -t juttat oldatba), igy egyre kisebb a Friedel-s6 oldhatdsaga (sajation-
hatas), ami nagyobb hozamot eredményez. A madsik esetben azt kell figyelembe vegyiik, hogy
alacsonyabb ionerdsség mellett a Friedel-s6 oldhatdsaga szintén kisebb lesz (ez nem csak a Friedel-sora,
hanem szamos rosszul old6do vegyiiletre igaz), azaz kisebb kiindulasi litiumion-koncentracio is nagyobb
hozamot eredményez — ez magyardzza az alacsony cri+, esetén tapasztalt nagyobb hozamot. Koztes
litiumkoncentraciok esetén (2,5,1ll. 5 g LY az ionerdsség-novekedés okozta hozamcsokkenés, valamit

a sajation-effektus okozta hozamndvekedés kompenzaljak egymast, ebbdl adddik a minimumérték

megjelenése.

A hozam hémérsékletfiiggésének alakulasat a 2. abra mutatja. A reakciok kivitelezése kétfajta

kevertetési modszerrel tortént: magneses keverdvel és egy, az oldatba feliilrdl belelogathatod propelleres
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keverével. A crip = 10 g L™ esetén, kiilonbozé homérsékleteken és 2 oras reakcioidé utan kapott
eredmények alapjan a kétféle kevertetési modszer nem befolyasolja érdemben a hozamokat.
(Ugyanakkor a kevertetés szerepe megndéhet toményebb, cri-o> 10 g L' szuszpenziok esetén.) A hozam
alakulasat foként a reaktansok és a termék oldhatosaga befolyasolja. A termék (a Friedel-so) oldhatosaga
a hdmeérséklet ndvelésével nd az altalunk vizsgalt hdmérséklettartomanyban [11], mig az egyik reaktans,
a Ca(OH), (,,hidratalt” CaQO) oldhatoésaga csokken [12] — ennek kdvetkezménye elméletileg, hogy a
hozam csokken a homérséklet ndvelésével. Azonban a méréseink soran nem ezt tapasztaltuk, ugyanis a
hozam 50 °C-ig n6 a hémérséklet emelkedésével (2. abra). Ennek pontos értelmezésére tovabbi
vizsgalatokra van sziikség. A 75 °C-nal tapasztalhatdo hozamcsokkenés bar magyarazhato a kiindulasi
anyagok és termékek oldhatosaganak homérsékletfiiggésével, ebben az esetben ugyanakkor technikai
probléma is felmeriilt. A szuszpenzid nagy viszkozitdsa miatt nehezebbé valt a kevertetés, aminek
kovetkeztében lecsokkent az anyagtranszfer sebessége, ami tobb elreagalatlan reaktanst és ezaltal kisebb

hozamot eredményezett.
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2. 4bra: A hozam hémérsékletfiiggésének alakulasa, 10 g L' kiindulasi littumion-koncentraci6 esetén, 2 és

24 Ora reakcididok utan, kiilonbozo kevertetési modokat alkalmazva

Lathato, hogy 5 °C-on a 2 6ras ¢és 24 6ras mérések kozott ~20 % hozambéli kiilonbség van, ami
joval nagyobb, mint 25, ill. 50 °C-on (75 °C-on a rendkiviil nehéz kevertetés miatt nem tudtuk elvégezni
a reakciot 24 oras reakcioidd alkalmazasa mellett.). Ebbdl arra kovetkeztethetiink, hogy 5 °C-on a kis
hozam (~40%, 2 6ra) oka az alacsony reakcidsebesség. 24 orara novelve a reakcioidot a hozam (~63%)

is jobban megkdzeliti az egyensulyi értéket, utobbi pontos megallapitasdhoz azonban tovabbi mérések
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sziikségesek mnéhany hetes reakcioidé alkalmazasa mellett. Szintén jelentés hozamnovekedés
tapasztalhato 50 °C-on (78,9 %), 24 6ra utan, ami kismértékben ugyan, de meghaladja a 25 °C-on kapott
érteket (71,5 %).

Az 1. tablazat tartalmazza néhany kivalasztott sziirlet (cLio = 10 g L™, t = 2 6ra) oldatfazisdban
meg. Az oldott karbonat mennyisége elhanyagolhaté az OH -ionokéhoz képest; forrasa a reagensek
(Ca(OH),, TCA) kismértékii karbonatszennyezése. Az eredményekbol jol latszik, hogy az
aluminiumionok és a kalciumionok koncentracioja elhanyagolhaté a titralassal meghatarozott
hidroxidion-koncentracié mellett (nagysagrendbeli eltérés), azaz az Osszes, titralassal meghatarozott
hidroxidion-mennyiség a termékbol, azaz a LiOH-bol szarmazik és nem valamelyik reaktansbol vagy
annak rosszul 0ld6do hidroxidjabol (pl. Ca(OH), vagy AI(OH)s3). Az is jol 1athato, hogy 5 °C-on a teljes
litiumion-mennyiség kisebb, mint a tobbi homérsékleten, ennek az lehet az oka, hogy a litium egy része

kivalik amorf szilard anyag formajaban (pl. littum-aluminat, LiAlO,), ami csdkkenti az oldatban 1évé

s

1. tablazat: Az egyes ionok ICP-vel és titralassal meghatarozott koncentracioi kiilénboz6

hémérsékleteken, 10 g L' kiindulasi litiumion-koncentracio és t = 2 6ra reakcididd esetén

[OH]r | [COs*|r| [CIlx | [Ca*Ir | [AP']r | [Li'lmea. | [Li'lr
T [°C] A [%]
[M] [M] [M] [mM] | [mM] [M] [M]
5 0,701 0,009 0,817 1,289 0,071 1,533 1,518 -1,0
25 1,114 0,013 0,513 0,628 1,371 1,648 1,635 -0,8
50 1,113 0,012 0,515 0,829 3,903 1,639 1,648 0,6
75 0,944 0,012 0,751 0,799 4,692 1,704 1,745 2.4

A lititumionok pontos mérése ICP-vel a kis tomegszama miatt nehéz. Koncentracidjuk azonban
meghatarozhaté a toltésmérleg segitségével is, amennyiben a tobbi ion koncentracidja ismert: [Li']r+2
[Ca*']r + 3[AP*"]r = [OH |1 + [CI ] + 2 [COs* ]r. Az igy kapott adatok és az ICP alapjan mért értékek
kozotti kiilonbség maximum 2-3 %-nak adddott, igy kijelenthetd, hogy az dsszes iont nagy pontossaggal

lehet mérni, és a litiumion-koncentracio egyszeriien szamolhato.

&7



t=20dra
W
W
W

5°C

Inorm.

Ca(OH),: #84-1276
Friedel-s6: #31-0245

hll‘..l|ll||..| 1,
e

e p e [ o
10 200 30 40 50 680 70 80
20[7]

3. abra: A kiilonb6z6 homérsékleteken felvett diffraktogramok (t = 2 6ra reakcioidd esetén)

A szilard fazist porrontgen-diffrakciés modszerrel (XRD) vizsgaltuk. A diffraktogramok alapjan
jol lathat6, hogy minden reakciokoriilmény esetén a f6 termék a Friedel-s6 nevii kloridtartalma LDH, de
az el nem reagalt Ca(OH), diffrakcios csticsai is lathatok — ezt szemlélteti a 3. abra. A 4. abran lathatok
az eltérd reakcididokhdz tartozo diffraktogramok (1 ora, 1 nap és 1 hét; 25 °C). Jol kivehetd, hogy 1 ora
utan a Ca(OH) két f6 diffrakcios cstcsa (fekete pontokkal jeldlve) még lathatd, azonban 1 nap és 1 hét
reakcioidé utan mar szinte teljesen eltlinik, ami arra enged koévetkeztetni, hogy 1 nap reakcioido
sziikséges ahhoz, hogy a Ca(OH), nagy része elreagéljon, ami jO egyezést mutat a potenciometrias
mérések eredményével (1. abra). A masik reaktans, tehat a TCA reflexioi nem lathatdéak a

diffraktogramokon.

T=25°C
. : 1 hét
g . = 1 nap

_J N * 1 6ra

Ca(OH),: #84-1276
‘ ‘ Friedel-so: #31-0245
L0l

] || |L L | | L,
T I ! I I T I T I
10 20 30 40 50 60 70 80
20 [7]

4. abra: A diffraktogramok alakulésa kiilonb6z6 reakcioid6k esetén (T =25 °C esetén)
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Osszefoglalasként elmondhato, hogy LiCl egylépéses konverzidja LiOH-d4 megvalosithato
trikalcium-aluminat és CaO alkalmazasaval. A legmagasabb hozamot 1 hét reakcioidd esetén 25 °C-on
10 g L' esetén értiik el (~74 %-ot), 24 ora reakci6idét alkalmazva pedig 50 °C-on tapasztaltuk a
legmagasabb hozamot (~78 %); ami alapjan kijelenthetd, hogy a reakcio egyensulyra vezet. A hozam
alakulasat a koncentracio fliggvényében két oldhatosagi tényezovel lehet magyarazni: az ionerésséggel
¢s a pH-val, melyek ellenkez6 iranyban befolyasoljak a termék (Friedel-so6) oldhatdsagat, ezaltal a
hozamot. Ennek eredményeként az atalakitas hatasfoka az alkalmazott kezdeti litiumkoncentracio
fiiggvényében minimumgorbét eredményez. Az oldatfazisok elemdsszetételének vizsgalata alapjan a
szlrletek elhanyagolhatd mennyiségli aluminium- és kalciumiont tartalmaznak. A szilard fazisok
porrontgen-diffraktogramjai pedig azt mutatjak, hogy a f6 termék a Friedel-s6 minden hdmérséklet és
reakci6ido esetében. Tovabbi terveink kdzott szerepel a hdmérséklet- és idofliggés tovabbi vizsgalata, a
csapadékok Osszetételének vizsgalata, valamint a LiOH-H>O kikristalyositisa az oldatbol és

tisztasaganak meghatarozasa, ami a katodgyartas egyik meghatarozé kritériuma.
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1. Introduction

The rapid growth of the lithium-ion battery (LIB) market, driven by electric vehicles and large-
scale energy storage systems, has increased the demand for critical metals such as cobalt, nickel, and
lithium [1-3]. Recycling spent LIBs is therefore essential to ensure resource sustainability and to reduce
environmental risks [4,5]. Among existing recycling routes, hydrometallurgical processing is widely
applied because of its high recovery efficiency and relatively mild operating conditions [6-8]. However,
this process produces highly acidic leachates (pH = 1-2) containing a complex mixture of metal ions
together with phosphate, especially when LiFePOs-based cathodes are treated [9-11].

Although phosphate is present at relatively low concentrations, it can strongly interfere with the
separation and purification of Co®* and Ni** through co-precipitation and complexation [7,8]. In addition,
phosphate discharge may contribute to environmental pollution, while its recovery offers opportunities
for reuse, for example as FePO, for LiFePO4 synthesis or as a fertilizer-related resource [9,11]. Therefore,
the selective removal of phosphate from acidic multi-metal leachates is an important pre-treatment step
in LIB recycling.

Conventional adsorbents often suffer from poor stability under strongly acidic conditions, limiting
their application in LIB leachates [13]. Metal-organic frameworks (MOFs), particularly zeolitic
imidazolate frameworks (ZIFs), have attracted attention due to their high surface area and structural
tunability [13]. ZIF-8 shows good chemical stability, but its affinity toward phosphate is limited and its
structure can be affected under harsh acidic conditions [19,20]. Introducing heterometal dopants has been
proposed as an effective strategy to enhance both adsorption performance and acid resistance [15-17].

In this context, Fe-doped ZIF-8 has shown improved interaction with phosphate due to the
presence of Fe sites, which can promote surface complexation and electrostatic attraction [14,16].
However, reported adsorption capacities remain moderate, and the application of Fe-ZIF-8 for phosphate
removal from simulated LIB leachates has been explored.

In this study, Fe-ZIF-8 materials with different Fe:Zn molar ratios were synthesized using ethanol
as a green solvent. The effect of Fe incorporation on structure, surface area, and phosphate adsorption
performance was investigated. Phosphate removal was evaluated in single-ion systems and in simulated
LIB leachates at low and high concentrations, together with regeneration and cycling stability. The results
aim to provide insight into selective phosphate removal as a pre-treatment step for improving critical

metal recovery in LIB recycling
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2. Materials and Methods

2.1. Materials
Zinc nitrate hexahydrate, iron(Ill) nitrate nonahydrate, and 2-methylimidazole were used as metal
precursors and organic linkers for ZIF-8 and Fe-ZIF-8 synthesis. Ethanol was employed as a green
solvent throughout the synthesis. Cobalt(Il) chloride, nickel(II) chloride, lithium chloride, and potassium
dihydrogen phosphate were used to prepare simulated lithium-ion battery (LIB) leachates. All chemicals
were used as received.

2.2. Synthesis of ZIF-8 and Fe-ZIF-8
ZIF-8 was synthesized by a direct precipitation method using ethanol as solvent, with a molar ratio of 2-
methylimidazole to Zn of 4:1. The mixture was stirred and heated at 70 °C for 24 h. Fe-ZIF-8 samples
were prepared under similar conditions by partially replacing Zn with Fe while maintaining a constant
total metal content. Fe:Zn molar ratios of 0.05:0.95, 0.1:0.9, 0.2:0.8, and 0.3:0.7 were used, and the
samples were denoted as 5%, 10%, 20%, and 30% Fe—ZIF-8, respectively. The resulting solids were
collected by centrifugation, washed with ethanol, and dried at 60 °C.

2.3. Characterization of the materials
Crystal structures were analyzed by X-ray diffraction (XRD). Functional groups were identified by
Fourier-transform infrared spectroscopy (FTIR). Morphology and elemental distribution were examined
by scanning and transmission electron microscopy (SEM/TEM) coupled with EDS mapping. Textural
properties were evaluated by N2 adsorption—desorption measurements using the BET method. The Fe
and Zn contents and metal concentrations in leachates were quantified by ICP analysis.

2.4. Adsorption experiment

Batch experiments were conducted using single-ion phosphate and simulated lithium-ion leaching
solutions at low and high concentrations. Adsorption kinetics were measured with 5 mg of each adsorbent
in 10 mL solution containing 70 mg-L" PO,*. The pH was adjusted using 0.1 mol-L™' HCI or H.SO..
After adsorption, the supernatant was filtered (0.22 pm) and analyzed by UV-Vis spectrophotometry
(USB4000, Ocean Optics) using the molybdenum blue method.

The removal efficiency (x, %) and adsorption capacity (q., mg-g") of phosphate were calculated

with Equations Eq. (1) and (2), respectively:
Removal Efficiency (x, %) = (C"C;Ce) *100 (1)
0

(CO_Ce)V
m

Adsorption Capacity (g.,mg.g~1) = ()

where Cp and C. (mg L") are the initial and equilibrium phosphate concentrations, respectively; V
(L) is the volume of the solution; and m (g) is the mass of the adsorbent.

The low-concentration simulated leachate had approximate initial concentrations: Co*" ~ 200

mg-L7; Ni*" ~200 mg-L; Li* ~ 70 mg-L™; POs" ~ 20 mg-L™". For high-concentration tests, all ions were
increased 5-fold: Co*" ~ 1000 mg-L*; Ni** ~ 1000 mg-L™"; Li* ~ 350 mg-L™"; PO4* ~ 100 mg-L"". Batch
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experiments measured phosphate, cobalt, nickel, and lithium before and after adsorption. Adsorbates
were desorbed by washing 3 times with a 0.1 M NaCl. Regenerated adsorbents were washed with
deionized water, dried in a vacuum at 70 °C for 6 h, and reused in further cycles.

3. Preliminary Results and discussion

3.1. Characterization analysis of materials

Compared to the commonly used solvothermal method [15,21-23], we used a simple, direct
preparation approach, resulting in a much higher surface area. We report its SA, compare it with that
obtained using methanol, discuss the differences, and present our results.

BET analysis

The nitrogen adsorption-desorption isotherms of ZIF-8 and Fe-ZIF-8 are shown in Table 1. They
have type I isotherms [22]. The BET surface specific areas of ZIF-8 and Fe-ZIF-8 were calculated and
are shown in the Table, ranging from 1313 to 520 m?-g”', indicating that the prepared materials have
microporous structures lower than 2 nm. Both ZIF-8 and Fe-ZIF-8 had high specific surface areas,
indicating that the prepared materials had good adsorption performance due to the replacement of the
green solution with ethanol instead of methanol. Compared to the reference [21], the surface areas
significantly increased with roughly similar Fe content, approximately 3 times, which was fundamentally

crucial for the adsorption capacity.

Table 1. Nitrogen adsorption-desorption results of ZIF-8 and Fe-ZIF-8 materials

Entry Material S@em (m.g™?) Pore Volume (cm’.g™) Pore size (nm)
1 5% Fe-ZIF-8 1255 1,01 1,6
2 10% Fe-ZIF-8 1170 0,72 1,24
3 20% Fe-ZIF-8 961,7 0,60 1,25
4 30% Fe-ZIF-8 520,5 0,29 1,13
5 ZIF-8 1313 1 1.5

XRD analysis

The XRD patterns in Figure 1 show clear peaks below a 26 value between 5° and 40° of pristine
ZIF-8 and Fe-ZIF-8 materials with different (Fe:Zn) molar ratios corresponding to 5-30% Fe-doping
contents. The presence of the characteristic crystalline as the pristine with the corresponding difraction
peaks at 20 =8.4 ° (011), 11.9 ° (002), 16.8 ° (112), 18.8 ° (022), and 20.7 ° (013), 23.9 (222), 27.9 (233),
29.9 (134), and 34.5 (044). These peaks perfectly match the previous reports [15, 22]. The slight shift of
the diffraction peaks compared with the references is due to the use of a Co Ka source (A = 1.789 A)
instead of the Cu Ka source commonly used in previous reports, which results in all peaks appearing at
higher 20 values, confirming the successful Fe incorporation as well as the pristine ZIF-8 and Fe-ZIF-8

synthesis.
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Figure 1. XRD patterns of ZIF-8 and Fe-ZIF-8
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In contrast, the XRD patterns of Fe-ZIF-8 after adsorption in lithium-ion battery leaching solution after
5 cycles showed a significant decline in peak intensity (Figure 2). In particular, the highest Fe content
(30% Fe) exhibited an almost complete collapse of the diffraction peaks at 20 corresponding to the lattice
planes of ZIF-8, whereas samples with lower Fe contents showed only slight changes compared with
pristine ZIF-8. This confirms that new functional groups and morphological changes in Fe-ZIF-8 were
generated and changed during the phosphorus removal process.
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Figure 2. XRD patterns of ZIF-8 and Fe-ZIF-8 after 5 cycles (a) HCl and (b) H2SO4
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FTIR analysis
The FTIR spectra shown in Figure 2 were employed to investigate the surface functional groups
of ZIF-8 and Fe-ZIF-8. All Fe-ZIF-8 materials are highly similar to ZIF-8, with peaks at 421, 694, 995,
1145, 1584 cm™ corresponding to Zn—N bonds, C—H bending bonds, C—N bending bonds, C=C and C=N
stretching, respectively. The intensity between1350 and 1400 cm™ of the 30% Fe-ZIF-8 sample becomes

intense due to the higher Fe content, contributing to the C—N and C—H bending vibrations of the
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imidazolate ring. The results indicate that Fe doping on the ZIF-8 framework was successful, with a

slight reduction in intensity as the Fe content decreased [22,23].
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Figure 3. FTIR spectra of ZIF-8 and Fe-doped ZIF-8
3.2. Phosphate Adsorption Performance

3.2.1. Single-ion phosphate adsorption

After filtration through a 0.22 um syringe filter, the filtrates of the materials after adsorption were
used to form a complex and analyzed by UV-Vis spectrophotometry at 740 nm using the molybdenum
blue method. Starting from an initial phosphate concentration of 70 mg-L", the adsorption capacity and

phosphate removal in the HCI environment were significantly increased, as determined from the UV-Vis

absorbance and shown in Figure 4.
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Figure 4. Adsorption capacity and phosphate removal of ZIF-8 and Fe-ZIF-8 materials in single-ion

phosphate solutions.
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Compared to the previous report [21], our adsorption at pH 2 with Fe-ZIF-8 materials of varied Fe
contents (5%, 10%, 20%, 30%, and 30%) exhibited substantially higher adsorption capacities and
phosphate removal. Notably, the 30% Fe sample achieved 119.3 mg/g, highlighting that even low Fe
doping significantly enhances under strongly acidic conditions. The 30% Fe sample, synthesized
following the published method, replacing ethanol instead of methanol, also maintained high
performance, reinforcing the effectiveness of Fe incorporation. These findings confirm the effect of low
pH on phosphate adsorption and demonstrate a marked advancement in adsorption capacity, indicating
our materials as promising adsorbents for selective phosphate removal in LIB recycling processes, with

potential contribution to the improvement of critical metal recovery processes.
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UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok alkalmazasa PFOA bontasaban
Erdés Kornél, Veres Bence, Alapi Tiinde

Molekularis és Analitikai Kemiai Tanszek, Szegedi Tudomanyegyetem, 6720 Szeged, Dom ter7.

A viz az egyik legnagyobb természeti kincsiink, a megfelel6 mindségii viz hianya ma mar globalis
probléma, a felszini és felszin alatti vizeink védelme mindannyiunk és a Fold védelmét szolgalja. A viz
nélkiilozhetetlen a f61di élet szamara — az emberiség ezen feliil ipari vizként, hlitdvizként, mezégazdasagi
tevékenységre, a sajat testiink és a kdrnyezetiink tisztasaganak megdrzésére valamint ivovizként is nagy
mennyiségili vizet hasznal fel. Megfelelden hatékony vizkezelési eljarasok nélkiil a vizigényiink nem
lenne kielégitheto.

Az ivovizkezeléssel kapcsolatos problémak aktualitasat jol tikrozi a telepiilési szennyviz
kezelésére vonatkozo Eurdpai Parlament iranyelvének legutobbi modositasa [1], mely szerint a nagyobb
teljesitmény telepiilési szennyviztisztitd telepeknek negyedleges kezelést kell biztositania, az emberi
egészségre kockazatot jelentd perzisztens szerves mikroszennyezOk eltavolitasa céljabol. Az elmult
években az ivoviz kezelésre vonatkozo elGirasok egyik leggyakrabban emlegetett vegyiiletcsoportja a
poli- és perflouralkil vegyiiletek (PFAS). A PFAS vegyiiletek kémiailag rendkiviil ellenalloak,
perzisztensek, az egészséglinkre gyakorolt negativ hatasukat pedig egyértelmiien igazoltak. Definicio
szerint a PFAS anyagok korébe tartozik ,,minden olyan anyag, amely tartalmaz legalabb egy teljesen
fluorozott metil (-CF3) vagy metilén (-CF»-) csoportot anélkiil, hogy valamelyik szénatomhoz hidrogén-
, k16r, brém vagy jod-ion lenne csatolva”. Ide tartoznak a korabban mar kereskedelmi forgalombol kivont
polifluoroalkilok vagy perfluor-karbonok (PFC), azaz a globalis felmelegedést gyorsitd tiveghazhatasu
gazok is [2].

A PFAS vegyiiletek szerkezetiikbdl adodoan vegyiiletek feliiletaktiv anyagok, mivel egy hidrofob
»farokrészbol” és egy hidrofil ,.fejbol” allnak utdbbi lehet karboxil-, foszfat, vagy szulfonat csoport és
jo vizoldhatdséagot biztosit. Szerkezetiiknek kdszonhetden csokkentik a viz feliileti fesziiltségét, és stabil
rétegeket képeznek hatarfeliileteken. Hasznalhatok habképzo anyagokban (pl. tiizolté habok), bevonatok,
folt- és viztaszitd rétegek készitésére. A PFAS vegyiiletek legfobb felhasznalasi teriiletei viz-, olaj-, és
poralld bevonatok, feliiletek készitése, mint a rendkiviil sokoldalian felhasznalhatdo Teflon. Mivel jo
habképzok és nem gyulékonyak, elterjedtek a ttizoltohabok adalékaként, els6sorban az olajipar és a
katonasag korében. A PFAS vegyiiletek és a beldliik készitett polimerek szamos termékben
megtalalhatok, a bel6liik képzett bevonatokat kivald vizlepergeté hatasuknak koszonhetden alkalmazza
a textilipar, festékipar, csomagolastechnika, de még kozmetikumokban is megtalalhatok. A PFAS
vegyiiletek igy, elsdsorban a kiilonb6zo bevonatokon keresztiil gyorsan elterjedtek az egész vilagon.

A nagyhatékonysagu oxidacios eljardsok (Advanced Oxidation Processses - AOPs) olyan
vizkezelési eljarasok, melyek alkalmasak negyedleges kezelésként hasznalva a biologiai vizkezeléssel el

nem tavolithatd szerves mikroszennyezok részleges vagy teljes oxidacidjara. Egyes AOP eljarast mar
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¢évek ota sikeresen alkalmaznak a vizkezelésben (pl. 6zonos kezelés, Fenton eljaras, UV/H,0,, peroxon
eljaras), mig a nagyhatékonysagu redukcios eljarasok (Advanced Reduction Processes - ARPs) még
viszonylag rovidebb multra tekintenek vissza, alkalmazasuk pedig igen korlatozott [3]. A két modszer
tulajdonképpen egymast kiegésziti, gyakran csak a reakcid paraméterektdl fliggden lesz egy kémiai
vizkezelési eljaras oxidacids vagy redukcios modszer, a képzodo reaktiv részecskéknek megfelelen.

Vannak vegyiiletek, amelyek AOP eljarasokkal kisebb hatékonysaggal bonthatoak, ide tartoznak
a PFAS vegyiiletek is [4]. A PFAS vegyiiletekben 1évé C-F kotés kiemelkedd erésségii, melyet az
oxidaloszerek és oxidalo hatasu gyokok, tobbek kozt a *OH sem képes megtamadni. Viszont a PFAS
vegyiiletek eltavolitdsara a nagyhatékonysagu redukcios eljarasok hasznalhatok, mivel ebben azok
alapvetGen a hidratalt elektron (e.q") képzddésére és reakcidira éplilnek. A F nagy elektronegativitasa
miatt az képes reakcioba 1épni az e, -nal, mely alapvetden erds redukald hatasu, reaktiv, nem szelektiv
reakciopartner. Az e, mellett egyéb redukald hatast gyokok is képzédnek, de ezek altalaban kevésbé
reaktivak, szelektivebbek, mint az e.q, és igy a bontasban betdltott szerepiik is kisebb [5].

Az UV/szulfit eljaras az egyik leggyakrabban alkalmazott nagyhatékonysagu redukcios eljaras.
Oxigén jelenlétében oxidacios eljarasként funkcional, gyakran emlegetik az UV/H>O, modszer
alternativajaként is. A fotolizis soran keletkez6 szulfitgydk-ion (SO;*") redox-potencialja joval kisebb,
mint az € aq-¢ (ORPeg =-2,8 V, ORPsps?” =-2,47 V) [5,6]. Ebbdl kovetkezik, hogy a szennyezéanyagok
bontasaban kisebb mértékben vesz részt, a koriilményektol fliggden a tovabbi reakciok soran inkabb
szulfat gyokionna (SO4*) vagy ditionitionna (S,0s>") alakul [7]. Osszehasonlitva SO;*~ UV és VUV
fotolizise és a viz VUV fotolizise soran az e ,q képzodésére vonatkozd kvantumhasznositasi tényezo
értékeket (@ (€7aq)254 nm= 0,39, @ (€7aq)1850m= 0,85) [7], az el6bbi egy nagysagrenddel nagyobb.
Figyelembe véve a 254 és 185 nm-es fény intenzitasa kozti nagysagrendi kiilonbséget is, a SO;*~ UV
fotolizise egyértelmiien hatékonyabb az e™,q képzddése szempontjabol, mint a viz VUV fotolizise.

A vizsgalatokat iivegreaktorban végeztem, melynek belsé dtméréje 50 mm volt, ennek kdzepébe
meriilt a fényforras (1. 4bra). A fény optikai hossza igy 15 mm volt. A mintavétel a mintavevd csévon
keresztiil tortént, valamint a [dmpéahoz kapcsolddott a tapegység. A mérések sordn mindig 450 mL oldatot
kezeltem. A mérések megkezdése elott 30 perccel, valamint a mérés ideje alatt, leveg6vel vagy N» gazzal,
illetve a kettd keverékével buborékoltattam 4t az oldatot a reaktor aljan levd pordzus livegsziiron

keresztiil. A mérést minden esetben a lampa bekapcsolasaval inditottam.
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1. abra A fotokémiai mérésekhez hasznalt reaktor felépitése és geometriai paraméterei

A PFOA kiindulasi koncentraciéja minden esetben 1,0x10~° M volt. A mérések soran felhasznalt
Na,S0O; torzsoldatbol hetente Gjat készitettem, ugyanis annak a koncentracidja idében valtozik. A PFAS
oldatok és a Na,SOs oldat pH-janak beallitasahoz NaOH-t vagy H>SO4 oldatot hasznaltam. A Na;SOs

oldatot a kezelend6 vizhez minden alkalommal a levegbztetés vagy oxigénmentesités utan adtam hozza.
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2. abra Oldott O, és pH hatasa a PFOA UV és UV/VUV fotolizisére
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Az UV fotolizis hatasa 90 perc alatt elhanyagolhaté 1,0x10~> M kiindulasi koncentraciéja PFOA
oldat kezelése soran (2. abra). Azonban UV/VUYV fotolizissel, pH allitas nélkiil (az oldat kiindulasi pH-
ja ebben az esetben 6,4), oxigénmentes oldatban 90 perc utdn 2,7x10° M fluoridion koncentraciot
mértiink, azaz a PFOA 18%-a alakult at (2. abra). Ennek oka lehet a PFOA kozvetlen VUV fotolizise,
¢s a viz VUV fotolizisébdl képzOdd eaq -nal vald reakcio is. Amennyiben az oldaton nitrogén helyett
leveg6t buborékoltatunk keresztiil, és igy allando 8 ppm oldott O, koncentraciot allitunk be, akkor
megndveljiikk a *OH képzddés sebességét, viszont csokkentjiik az e.q elérhetdségét a PFOA szamara, a
PFOA és az O, kozt az e,q -nal valo reakcidért kialakult versengés miatt. A PFOA és e.q kozti reakcio
sebességét 8,3x10” M™! s'-nek allapitottak meg. Figyelembe véve a koncentracid viszonyokat levegdvel
telitett oldatban az e, egyértelmiien az oldott O>-nel fog reagalni és nem a PFOA-val. Az O, hatasara a
PFOA UV/VUYV fotolizisének hatékonysaga a felére csokkent, 90 perc alatt csak 8% alakult at (2. abra).
Ez arra utal, hogy mindkét folyamat, azaz a kozvetlen VUV fotolizis és az e.q -nal val6 reakcio is hasonlod
mértékben jarul hozza a PFOA atalakuldsahoz O,-mentes, 6,4 pH-ji oldatban. A pH 10-re novelése O,-
mentes oldatban a PFOA atalakulasanak hatékonysagat 18%-161 41%-ra novelte (2. abra) megerdsitve
hogy az e,q fontos szerepet jatszik a PFOA bontasasban. Levegdvel telitett oldatban, azonban a hatas
sokkal kisebb volt, csak 2%-kal nott az atalakulas hatékonysaga (2. abra), mivel ebben az esetben az O,

jelenléte mar Snmagaban elegendé a PFOA és e.q kozti reakcid inhibidlasahoz.

1.0E-04 i .
B UV, 2,0 mM szulfit |
8.0E-05 1 *®UVNUV, 2,0 mM szulfit .
SUVNUV N
! e
S 6005 { “UVNZ R O
= Ib * .I
o : PO
4.0E-05 - . . 4
L ! :) o
2.0E-05 1 o ¢ ! 5
* o ! '
0.0E+00 E} = s , & : B
0 15 30 45 60 75 90
Id6 (perc)

3. abra A 2,0 mM Na2S03 hatasa a PFOA UV és UV/VUV fotolizisére oxigénmentes, pH 10 oldatokban

Osszehasonlitva a pH 10 esetén mért eredményeket (3. abra), megallapithatjuk, hogy az UV/szulfit
eljaras is igen hatékony a PFOA bontasaban, a hatékonysagot a kis intenzitdsu VUV fény tovabb javitja.
UV/szulfit esetén 90 perc alatt 45%, mig UV/VUV/szulfit esetén 63%-0s bontast tudtunk elérni (3. abra).
A fluoridion felhalmozddasi gorbék menetei azonban egészen mas jellegiiek. Az UV/szulfit eljaras
esetén a vart, alapvetden linearis, enyhén telitési jellegli gorbe alakot kapjuk — az id6 elére haladtaval a
szulfition koncentracid csdkkenésével csokken az e.q képzddésének sebessége, igy a PFOA bomlasi

sebessége is. Azonban az UV/VUV fotolizis esetén a koncentracio-idé gorbén harom szakaszt
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kiilonboztethetiink meg. Az elsé szakasz egy igen intenziv fluoridion képzddést mutat (3. abra). Ezt a

szakaszt viszont 3 perc utan egy erételjes lassulas kdveti, majd 60 perc kezelés utan ismét intenziven

néni kezd a fluoridion koncentracié (3. abra).
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4. abra A pH hatasa a PFOA UV és UV/VUV fotolizisére oxigénmentes oldatokban, 2,0 mM Na,SOsz mellett

A pH csokkentése (4. abra) UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasnal is csokkentette az atalakulas

sebességét, amit a pH gyokkészletre gyakorolt hatasaval értelmezhetiink. A HSOs™ pK; értéke 7,2. Ennek

megfelelden a pH 10 esetén csak SO;*” van jelen az oldatban, melynek fotolizise eredményezi a

legfontosabb reakcio partnert e.q -t. Az oldat pH-jat 8,2-re allitva, mely a bioldgiailag kezelt kommunalis

viz pH-ja, az oldatunkban mar 10% HSO;™ lesz, tovabb savanyitva 6,4-re pedig mar elsésorban (86%) a

protonalt forma, HSOs™ van az oldatban. A HSOj3™ fotolizise viszont e, helyett *H-t eredményez, ami

nem alkalmas a PFOA bontasara. Ennek ellenére a PFOA atalakulasa savas koriilmények kozt is

lejatszodik, koszonhetéen a OH™ és H* reakcidjanak, mely e.q -t eredményez. A kezelések soran az

oldatok pH-ja jelentésen nem valtozott.
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5. abra Az oldott O2 koncentracid hatasa UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok esetén a fluoridion képzddés

sebességére, pH 10 oldatokban, 2,0 mM Na,SOs esetén
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Az oldott O, koncentracio hatasat pH 10 esetén vizsgaltam. A 8 ppm oldott O, a levegovel telitett
vizes oldatokra vonatkozo érték, mig a 2 ppm a biologiai kezelésen atesett vizekre jellemzo.

Az O, jelentésen befolyasolja a gyokkészletet, gyakorlatilag az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit
ARP eljarasokat AOP eljarasokka alakitja, melyekben elsdsorban az oxidalo hatasa SO4™, és kisebb
mértékben a *OH a dominans reakciopartner a SOs* atalakuldsa miatt. Az oldott O, hatasa sokkal
erdteljesebb volt, mint a pH hatasa, gyakorlatilag 2 ppm oldott O is mar jelentés mértékben lassitotta az
atalakulas sebességét (5. abra), ami az O,-nek elsGsorban az e.q~ kisebb mértékben, VUV fotolizis esetén

pedig a H* koncentracidra gyakorolt hatasanak tulajdonithato.
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6. abra A Na,SO; koncentracio hatasa a fluoridion képzddésre UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarasok
esetén, oxigénmentes, pH 10 oldatokban

A megfelel6 szulfit koncentracio beallitdsa gyakorlati szempontbol nagyon fontos. Ha tulsagosan
sok vegyszert hasznalunk, akkor a mddszer draga lesz, és a kornyezetre gyakorolt hatdsa is nagyobb lesz,
mivel a mddszer alapjat a e.q” képzddése jelenti. A viz VUV-fotolizisekor keletkezd e, koncentracioja
adott, azok képzddési sebességét a VUV fotonok fluxusa hatarozza meg. Azonban a Na,SO;
sebességét. A szulfition koncentracid hatasat, oxigénmentes, pH 10 oldatokban hasonlitottam 6ssze. A
névekvd SOs*~ koncentracidoval nd a PFOA atalakulas hatékonysaga az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit
eljaras soran is. UV/VUV/szulfit eljarasnal a gyors kezdeti szakaszban mindegyik koncentracional kozel
azonos sebességet tapasztaltunk. Ezt egy lassu, stagnalo szakasz kovette. A kisebb koncentracioknal (0,5
¢s 1,0 mM) a lasst szakasz a mérés végéig fennmarad, mig 2,0, 3,0 és 4,0 mM koncentracié mellett azt
egy gyors fluoridion képzddés kovetett, melyben a koncentracid novelésével egyre intenzivebb
atalakulast tapasztaltunk. Ennek az értelmezése viszont mar meghaladta a szakdolgozat kereteit és az
ismereteimet is. A 6. abran szereplé 4,0 mM szulfitkoncentracid mellett elvégzett mérés tisztitasi

hatékonysaga 99%-os, ez volt a legnagyobb, amit a munkam soran elértem.
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A matrix hatés vizsgalata gyakorlati szempontbol igen fontos, mivel jelentdsen befolyasolhatjak a
valds koriilmények egy vizkezelési eljaras hatékonysagat. Munkank soran a Szegedi Vizm1itol szarmazo
biologiailag kezelt kommunalis vizet hasznaltuk matrixként. A matrixunk a szervetlen ionok koziil nagy
koncentracioban tartalmaz HCO; -t és CI™-t, kisebb mennyiségben NO;-t, illetve szerves anyagot. Az
oldatban 1évé HCO;™ hatarozza meg a viz pH-jat és azt 8,0-8,2 kozotti értékre allitja be. Gyakorlatilag
egy természetes pufferként viselkedik. Bar ez a pH nem nevezhetd optimalisnak, de azért abba a
tartomanyba esik, ahol mar az UV/szulfit eljarasok elég hatékonyan mitkddnek. A tovabbiakban az egyes
szervetlen ionok hatasanak vizsgalatanal az oldatok pH-jat 82-re allitottam be, hogy az

Osszehasonlitasnal a pH hatast ki tudjam kiisz6bolni.
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7. abra A bioldgiailag kezelt kommunalis szennyviz, mint matrix és a benne 1év6 szervetlen ionok hatéasa a
PFOA atalakulasa soran képz6do fluoridion koncentraciora UV/szulfit €s UV/VUV/szulfit eljarasok soran, 2,0
mM Na,SO;3 mellett

Ahogyan a 7. abran lathatd, a matrix jelentdsen csokkentette az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit
eljarasok hatékonysagat. A szervetlen ionok koziil ez a hatas egyértelmtien a HCO3 -nak tulajdonithato.
A HCO57/CO5*, NO;™ és a CI” egyarant képes elreagalni a PFOA bontasaért felelds e oq-nal és az
esetlegesen képzodd gyokokkel is. A HCO;™ hatasanak kikiiszobolése €és a szerves anyag tartalom
hatasanak pontosabb megismerése miatt elvégeztiink egy mérési sorozatot, melyben a bioldgiailag kezelt
szennyvizhez hozzdadva a PFOA-t annak pH-jat 4,0-re allitottuk kénsav oldattal és 30 perc kevertetés
utdn a pH 8,2-re allitdsa utdn ismételtiik meg vele az UV/szulfit és UV/VUV/szulfit eljarast. Az
eredményeink alapjan a HCO;™ eltavolitasa jelentésen novelte a mddszer hatékonysagat, és csokkentette
a matrix negativ hatasat A VUV fény additiv hatasa biologiailag kezelt szennyvizben és szervetlen ionok
jelenlétében kevésbé nyilvanult meg, viszont igen nagy jelentdsége lehet a matrixban 1€vo egyéb szerves

vegyiiletek hatékony eltavolitasaban.
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8. abra A HCO;s  eltavolitas hatasa a matrix hatasra bioldgiailag kezelt kommunalis szennyviz esetén UV/szulfit

és UV/VUV/szulfit eljarasok soran, 2,0 mM Na,SOs mellett
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Osszefoglalas

Mivel a klimavaltozas mindinkabb érezteti hatasat a mezdgazdasagban, ezért egyre nagyobb
figyelmet kapnak a névénytermesztés alternativ, nem szabadfoldi lehetdségei, mint példaul a vertikalis
farmok. Ezekben a zart, jol szabalyozott rendszerekben nem csak idéjarastol fliggetlen termelés valik
lehet6vé, de a kdrnyezeti paraméterek modositasaval kisérletezésre is lehetdség nyilik. A vertikalis
farmok kozkedvelt termékei a mikrozoldségek, melyek novények fiatal, a csirazastdl szamitva 7-21
napon beliil aratott palantai, amik kiemelked6 vitamin- és asvanyianyag-tartalommal rendelkeznek.

Kutatasunk soran vertikalis farmon termesztett napraforgd mikrozoldségeken vizsgaltuk a
kiilonb6zé hémérséklet- és fénybeallitasok hatasait kozeli infravords spektroszkopiaval. Ez a gyors,
roncsolas- és vegyszermentes modszer spektrumtranszformaciokkal (pl. normalassal, simitassal
kombinalt masodik derivalttal) és sokvaltozds adatelemzési modszerekkel (pl. klaszter- és fokomponens-
elemzéssel) 6tvozve alkalmas lehet a névények megkiilonboztetésére a novekedésiik kdzben Oket ért
hatasok szerint. Eredményeink bemutatjak a friss névények és a kiméletesen szaritott, majd 6rolt novényi
porok spektrumai kozotti kiilonbségeket. Ramutatnak arra is, hogy egy ilyen jol szabalyozott
kornyezetben sem feltétleniil igaz, hogy két, azonos koriilmények kozott torténd termesztés ugyanazt a

beltartalmi eredmény adja, mely hatterében rejtett hatasok és a ndvények természetes variabilitasa allhat.

Bevezetés

A mikrozoldségek a ndvények fiatal, ehetd palantai, melyeket a csirdzas utan 7-21 nappal aratnak,
a sziklevelek teljes kifejlédését kovetden, az elsd valodi levelek megjelenésének kezdeti szakaszaban. A
novekedésiik ezen stadiuméaban a kifejlett tarsaikhoz képest jelentdsen nagyobb tapértékkel
rendelkeznek, kiemelkedd a vitamin- és 4svanyianyag-tartalmuk, illetve koncentraltabban hordozzak az
az egészség szempontjabol kedvezd hatasu bioaktiv vegyiiletek is [1-2]. El6szor a *80-as évek elején
jelentek meg a kereskedelemben, azota népszeriiségiik novekszik, és egyre ismertebbé valnak a
fogyasztok korében, mint funkcionalis ¢élelmiszerek, melyek hozzajarulhatnak egészségiink
megbrzéséhez és a betegségek elkeriiléséhez. Iziik altalaban karakteres, az adott ndvényfajra jellemzo.
Leggyakrabban friss allapotukban, koretként, kiillonbozo salatak osszetevojeként vagy ételek diszitésére
hasznaljak 6ket [1]. Mivel gyorsan romld, nagy viztartalmu (80-95%) élelmiszerekrdl beszéliink, igy mar

arra is iranyulnak kutatasok, hogy a friss ndvény helyett az abbdl eldallitott szaritott port hasznaljuk,
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mely a koncentraltabb tapanyagtartalom mellett eltarthatobb is [3]. A vizsgalatok szerint a napraforgo a
mikrozoldségek kozott kiemelkedo fehérjetartalommal rendelkezik, és jelentds mennyiségben tartalmaz
fenolos vegyiileteket, valamint jo kalciumforras [4-5].

A mikrozoldségek a vertikalis farmok kozkedvelt termékei. Mivel nem igényelnek sok helyet,
idealis koriilmények kozott rendkiviil gyorsan ndveszthetdek, és piaci értékiik is magas, igy a befektetett
energia gyorsan megtériilhet [6]. A vertikalis farm megnevezés olyan kontrollalt kornyezetii
mezOgazdasagi rendszerre (controlled environment agriculture, CEA) utal, ahol a kiilvilagtol
elszigetelve minden kornyezeti paramétert szigorian szabalyoznak, és vertikalisan terjeszkedve, polcos
rendszerben torekednek a maximalis helykihasznalasra [7]. Gyakori a hidroponia alkalmazasa, ahol
taptalaj helyett tapoldatot keringetnek, melybdl a gyokérzet kdzvetlenill jut hozzd a ndvekedéshez
sziikséges tapanyagokhoz. A vertikalis farmok elénye, hogy évszaktol fiiggetlen termelésre alkalmasak,
¢s a zart rendszer miatt rendkiviil alacsony a fertézések bejutasanak esélye, igy altalaban
névényvéddszerek alkalmazasa sem sziikséges. Hatranyuk azonban a magas iizemeltetési koltség,
melynek forrasa elsdsorban a LED-lampak lizemeltetése és a hdmérséklet szigort szabalyozasa [6-7].

A novények beltartalmi értékeinek mérése altalaban sok id6t és bonyolultabb, roncsoléssal jard
mintael6készitést igényld analitikai eljarasokkal torténik, melyek utan a minta mar nem visszanyerheto.
A kozeli infravords spektroszkopia (near-infrared spectroscopy, NIR) egy gyors, roncsolas- és
vegyszermentes alternativat nytjthat ezen a téren. A mérés soran a mintat infravords fénnyel sugarozzuk
be, melynek egy része elnyelddik, igy a detektor altal érzékelt fény a mért anyagban talalhaté kémiai

kotések alapjan egy jellemz0 abszorpcids mintazatot mutat a kiilonb6z6 hullamhosszokon [8].

Anyagok és médszerek

Kutatasunk mintai napraforgé mikrozoldségek voltak, melyek egy hidroponias vertikalis farmrol
szarmaztak. Két kdrnyezeti paraméter, a hdmérséklet és a megvilagitas hatasat vizsgaltuk két kiilon
kisérleti elrendezésben ugy, hogy a névények ndvesztése soran csak a vizsgalt paraméter tért el, minden
mas koriilmény megegyezett. A novények a csirdztatdsuk kezdetétdl szamitva 7 nap utan keriiltek
betakaritasra, és egy kisérleti elrendezést haromszor ismételtiink meg, igy harom kiilonb6z6 hét azonos
beallitasainak hatdsa vethetd 0ssze. A két kisérlet mintait az 1. és a 2. tablazat mutatja be.

1. tablazat: A homérséklet-kisérlet kezeléseinek bemutatisa

Kezelés neve Kezelés leirasa
kontroll A vertikalis farm altal megszokott standard beallitas
meleg A kontrollhoz képest +5 °C-kal megnévelt nappali és éjszakai hémérséklet

A kontrollhoz képest —5 °C-kal cs6kkentett nappali és éjszakai hémérséklet

A kontrollhoz képest azonos atlaghémérséklet, de szélesebb hdmérsékleti tartomany
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2. tablazat: A fénykisérlet kezeléseinek bemutatasa

Kezelés neve Kezelés leirdsa
kontroll A vertikalis farm altal megszokott standard beallitas
erds fény A kontrollhoz képest megnovelt fényintenzitas

gyenge fény | A kontrollhoz képest csokkentett fényintenzitas

,blurple” A fényreceptet a kék és a piros fény egyiittese adja

A fényrecept dinamikusan valtozik a nap soran a valédi napfény valtozasait imitalva

A kontrollhoz hasonl¢ teljes spektrumu fény eltéré fényrecepttel

A farmon torténd betakaritas utan a novényeket a laborunkba szallitottuk, ahol még aznap, friss
allapotban rogzitettiik spektrumaikat, majd szaritoszekrényben kiméletesen (40 °C-on, 48 6ran keresztiil)
szaritottuk. Ezutan dorzsmozsarban Oroltiik, és eltaroltuk Oket, majd késébb ezek spektrumait is
rogzitettiik. Mindkét allapotban 5-5 parhuzamos spektrumfelvétel tortént egy mintabol.

A mérésekhez egy Foss NIRSystems 6500 diszperziés monokromatort hasznaltunk RCA (Rapid
Content Analyzer) méréegységhez kapcsolva, mely reflexios elrendezésben rogziti a spektrumokat 400-
2500 nm kozott, igy lefedve a lathato (visible, Vis) és a kozeli infravords tartomanyt is. Két fajta detektor
végezte a méréseket, 4 db szilicium (400-1098 nm) és 4 db 6lom-szulfid (1100-2498 nm). A friss
novényeket Petri-csészébe helyezve mértilk, mig a szaritott porokat zafirablakos mintatartoban

vizsgaltuk (1. abra).

9. abra: Friss napraforgdé mikrozoldség Petri-csészében, méréshez elokészitve (balra);
szaritott, 6rolt napraforgd mikrozoldség (kozépen);
szaritott mintak zafirablakos mintatartoban a késziilék detektalasi teriiletére helyezve (jobbra)

Az eredmények kiértékeléséhez haszndlt spektrumtranszformaciok a normalés (standard normal
variate, SNV) és a simitassal kombinalt masodik derivalas voltak. Elobbi az alapvonal-eltolodasok
kikiiszobolésére, mig utdbbi a spektralis zajok sziirésére és a karakterisztikus abszorbancia csticsok
kiemelésére alkalmas. A sokvaltozos adatelemzési modszerek koziil a klaszterelemzést (cluster analysis,
CA) és a fokomponens-elemzést (pricipal component analysis, PCA) alkalmaztuk, melyek nem feliigyelt
mintazatfelismerd eljarasok, igy a mintékat szabadon rendezik csoportokba anélkiil, hogy elozetes
informacidk megadasaval befolyasolnank azt, s ezaltal jol feltérképezhet6vé valnak a hasonlosagi
viszonyok. A klaszterelemzés soran Ward modszerét alkalmaztuk, mig a tdvolsag meghatarozésara a

Pearson-féle korrelacios egyiitthatot valasztottuk.
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Eredmények és kiértékelésiik

A 2. abran a homérséklet-kisérlet masodik hetébdl szarmazé friss és szaritott novények
kezeletlen, teljes mérési tartomanyban (400-2500 nm) kapott spektrumai lathatoak. Jol szemléltethetd
ezzel, hogy a mintakban talalhaté 90% fo6l6tti nedvesség-tartalom mennyire dominans, az O—H rezgés
elnyelésébol fakadd csucsokat eredményez 1450 és 1940 nm koril, melyek intenzitasukkal
elnyomhatnak, vagy szélességiikkel akar el is fedhetnek mas hasznos informaciokat. Emiatt a jelenlegi
kiértékelés a szaritott mintak mérési eredményeire koncentral, a nedves mintak spektrumainak mélyebb
elemzése pedig tovabbi munka részét képezi. Ez utobbi lehetséges egyfeldl akar maguk a viz csticsok
intenzitasdnak és maximum pontjanak vizsgalataval, mely a ndvényi jolétrél adhat informaciot, masfeldl
ezen csucsok spektrumbol torténd kivagasaval, hogy a viz altal el nem fedett részekben megjelend kisebb
intenzitasu abszorbanciak elemezhetévé valjanak.
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10. abra: a) friss napraforgdé mikrozoldségek kezeletlen spektrumai;
b) szaritott, 6rolt napraforgd mikrozoldségek kezeletlen spektrumai
(jelmagyarazat: kontroll, meleg, , )

A 3. abran a homérséklet-kisérlet masodik hetébdl szarmazo szaritott névényeinek 6lom-szulfid
detektorral mért (1100-2500 nm) kezeletlen, majd simitassal kombinalt masodik derivalt és normalt
spektrumai lathatdak. A kezelések hatasara az abszorbanciacsticsok kiemelddnek, a masodik derivalas
hatasara ezek lokalis minimumokként abrazolddnak. Bar minden spektrum hasonld, hiszen alapvetéen
minden minta napraforgd mikrozoldség, de a kezelések hatdsara szemmel is lathato kisebb kiilonbségeket
vehetiink észre a mérések kozott.
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11. abra: Szaritott napraforgd mikrozoldségek spektrumai (1100-2500 nm)
a) kezeletlen spektrumok; b) Simitassal kombinalt 2.derivalt, majd SNV kezelt spektrumok
(jelmagyarazat: kontroll, meleg, , )
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A sokvaltozos adatelemzési modszerekhez a 3. abran bemutatott eldkezelt spektrumokat
hasznaltuk. Az azonos termesztési koriilmények harom parhuzamos hetének klaszterelemzését egyben
¢s kiilon-kiilon abrazolva a 4. abra mutatja be. Lathato, hogy a hetek nem teljesen hoztak ugyanazt az
eredményt, bar a magas (meleg) és az alacsony ( ) hémérséklet mintai mindig jol elkiiloniilnek a
tobbitdl. Ha az Osszes mérés Osszesitését nézziik, elmondhatd, hogy bar a novények egy kontrollalt
kornyezetben ndvekedtek és a kdrnyezeti paramétereik minden héten megegyeztek, azok beltartalmi
szempontbdl nem mutatnak egységes mintazatot. Az elsé hét soran az alacsonyabb homérsékleten
nevelkedett novények alulfejlettebbek lettek, mint a masik két alkalommal, igy ezek dominansan eltérd
klasztert alkotnak. Emellett a magas hdmérséklet hatasa emelheté még ki, mely viszont konzisztensen

hasonlé eredményeket hozott, és a kdzos abran is egy klaszterbe rendezédik az 6sszes hét.
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12. abra: A hémérséklet-kisérlethez tartozo szaritott napraforgd mikrozoldség mintak eldkezelt (2. derivalt +
SNV) spektrumainak klaszterelemzése az 1100-2500 nm hullamhossztartomanyban;
jobbra: a harom termesztési hét eredménye egyben; balra: a hetek eredményei kiilon elemezve
(jelmagyarazat: kontroll, meleg, , )

Az 5. abran lathato fokomponens-elemzés un. score abrai mindharom hét adatait tartalmazzak, és
alatamasztjak a klaszterelemzésbdl levont kovetkeztetéseket. Jol latszanak az elsd hét fejletlen, alacsony
hémérsékleten ( ) nevelkedett novényei és a magas homérséklet (meleg) elkiiloniild ponthalmaza

1S.
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13. abra: A hémérséklet-kisérlethez tartozo szaritott napraforgd mikrozoldség mintak eldkezelt (2. derivalt +
SNV) spektrumainak fékomponens-elemzése az 1100-2500 nm hulldmhossztartomanyban
(jelmagyarazat: kontroll, meleg, , ; @ — 1. hét, m— 2. hét, A — 3. hét)

A fénykisérlet eredményeiben még nagyobb eltérések lathatéak a hetek mintazatai kozott. A
6. abran lathato klaszterelemzés megmutatja, hogy bar a kiilonb6z6 kezelések az adott heteken a legtobb
esetben jol elkiiloniild klasztereket képeznek, de ezek egyesitésénél megint azt lathatjuk, hogy az azonos

kornyezeti paraméterek nem feltétleniil rendezédtek kozos csoportokba.
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14. abra: A fénykisérlethez tartozé szaritott napraforgd mikrozdldség mintak eldkezelt (2. derivalt + SNV)
spektrumainak klaszterelemzése az 1100-2500 nm hullamhossztartoméanyban;
jobbra: a harom termesztési hét eredménye egyben; balra: a hetek eredményei kiilon elemezve
(jelmagyarazat: kontroll, , gyenge fény, ,,blurple”, , )
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Kovetkeztetések, javaslatok

A bemutatott eredmények szemléltetik, hogy bar a kozeli infravords spektroszkopia a szaritott
ndvényi mintakban jol latja a kiillonbségeket, de a friss ndvények mérése — ahol igazan fontos lenne egy
gyors, roncsolasmentes modszer alkalmazasa — komoly kihivasokat okoz a magas viztartalom miatt.
Levonhaté az a kovetkeztetés is, hogy bar bizonyos kdrnyezeti hatasok (mint példaul a magasabb
hémérséklet) kellden dominans, azonos iranyba mutato valtozasokat eredményeznek, mégis gy tlinik,
hogy Osszességében egy ilyen zart, kontrollalt rendszer sem képes hétrél hétre pontosan ugyanazt a
beltartalmi mindséget eldallitani. Emogott a jelenség mogott allhat a ndvények természetes, €16
rendszerekbdl fakado variabilitasa, de felmeriil annak a lehetésége is, hogy rejtett, altalunk nem vizsgalt
hatasok, ingadozasok lehetnek a termesztési rendszerben.

A jovoben — a friss novények spektrumainak mélyebb elemzésén tul — érdemes lehet a kisérleteket
akar kombinalt paramétervaltoztatisokkal megismételni, illetve megvizsgalni, hogy mas
ndvényfajtaknal hasonld beltartalmi valtozasok jelentkeznek-e az azonos kdrnyezeti hatasokra valaszul.
Emellett a spektrumok abszorbanciacstcsainak elemzése pontosabb képet adhat arrdl, hogy mely

beltartalmi értékek valtozhattak a kdrnyezet paraméterecinek modositasaval.
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Ez a projekt az Eurépai Uni6 HORIZON-CL6-2022-CLIMATE-01-04 ,,Achieving Ecological Resilient
Dynamism for the European food system through consumer-driven policies, socio-ecological challenges,
biodiversity, data-driven policy, sustainable futures” (ECO-READY) kutatasi és innovaciés programjanak
tamogatasaban részesiilt, a N°101084201 szamu tamogatasi megallapodas keretében.

A TKP2021-EGA-02 szami projekt a Kulturalis és Innovaciés Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és
Innovaciés Alapbdl nyujtott timogatasaval, a TKP2021-EGA palyazati program finanszirozasaban valdosult
meg.

A Doktoranduszi Kivalosagi Osztondij Program (DKOP) altal timogatott projekt a Kulturalis és Innovacios
Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovaciés Alapbél nyijtott, valamint a Budapesti Miiszaki és

Gazdasagtudomanyi Egyetem timogatasa alapjan valésult meg.
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