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Szervezo Bizottag

A Magyar Kémikusok Egyesiilete Fiatal Kémikusok Férumanak szervezésében a
szervezl bizottsag tagjai:

Adam Adél (MKE-FKF, vezetfségi tag)

Bana Péter (MKE-FKF, vezet8ségi tag)

Bodor Zsanett (MKE-FKF elnék)

Heged(is Marica (MKE-FKF, vezetdségi tag)

Simon Fruzsina (MKE-FKEF, titkar)

Ziegenheim Szilveszter (MKE-FKF, vezet8ségi tag)

Szerkesztok:

Bodor Zsanett (MKE-FKF elnok)

Adam Adél (MKE-FKF, vezetdségi tag)

Bana Péter (MKE-FKF, vezet6ségi tag)

Heged(is Marica (MKE-FKF, vezetdségi tag)
Simon Fruzsina (MKE-FKEF, titkar)

Ziegenheim Szilveszter (MKE-FKF, vezet6ségi tag
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Csatlakozasi informacidk
(Zoom platform)

2021. Janius 16. - Els6 nap 8:30-t61
https://zoom.us/j/97917934310?pwd=a1FnUzQxeUExOE1EV;VMUXFDa1hUZz09
Meeting ID: 979 1793 4310

Passcode: 945150

2021. Janius 17. - Masodik nap 8:30-t61
https://zoom.us/j/91688278975?pwd=K0pnTI1JIL2F2V2tLRGZjY2grd FBqQT09
Meeting ID: 916 8827 8975

Passcode: 245480

2021. JGnius 18. - Harmadik nap 8:30-t61
https://zoom.us/1/91922871787?pwd=UEhDSlIdkU290aU9tdjVJcDdJSemll.dz09
Meeting ID: 919 2287 1787

Passcode: 680361

A poszterek elérhetdsége:
http://www.fkf.mke.org.hu/rendezvenyeink/ii-fkf-szimpozium/ii-fkf-szimpozium-

poszterek.html

A poszterekre torténd szavazas linkje:
https://forms.gle/ZKex7E9SVqeMaFxS9



https://zoom.us/j/97917934310?pwd=a1FnUzQxeUExOE1EVjVMUXFDa1hUZz09
https://zoom.us/j/91688278975?pwd=K0pnTlJlL2F2V2tLRGZjY2grdFBqQT09
https://zoom.us/j/91922871787?pwd=UEhDSldkU29oaU9tdjVJcDJScmlLdz09
http://www.fkf.mke.org.hu/rendezvenyeink/ii-fkf-szimpozium/ii-fkf-szimpozium-poszterek.html
http://www.fkf.mke.org.hu/rendezvenyeink/ii-fkf-szimpozium/ii-fkf-szimpozium-poszterek.html
https://forms.gle/ZKex7E9SVqgMaFxS9
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2021. Junius 16.

8:50 Megnyité
Bodor Zsanett, MKE-FKF elnok
Dr. Szantay Csaba, MKE alelnok

9:00 — 9:50 Plenaris elGadas
Dr. Magyari Miklés Gabor
BorsodChem Zrt, Senior labor f6mérnok
Eléadas Cime: A BorsodChem Zrt integralt technolégiaja

9:50 — 10:00 Sziinet

10:00 — 11:15 Anyagtudomanyi Szekcid
Szekcid elnok: Dr. Kéri Ménika

Debreceni Egyetem Fizikai Kémiai Tanszék
egyetemi adjunktus

10:00 - 10:15

Herbath Beata

Cinkfoszfat konverzios réteg képzodése a jarmiiparban hasznalt
kiilonbozo alapfem feliileteken

10:15 - 10:30

Pércsi Daniel

Poliamid és poliimid tipusu aerogélek eloallitasa és alkalmazasa
gazszeparaciora

10:30 - 10:45
Balogh Zoltan
Boroszilikat aerogélek, mint potencialis csontpotlok

10:45 - 11:00

Hartyani Maté

CEOR céli mozgékonysag szabalyzo polimerek hidrodinamikai
atmeérojének becslése dinamikai viszkozitas alapjan
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11:00 - 11715
Varga Béla
Keresztkotott lakkaz aggregatumok létrehozasa mikrosziiré membran

porusaiban

11:15 —11:30 Szlinet

11:30 — 12:30 Szerves Kémia I. Szekcid
Szekcidelnok: Dr. Balint Erika

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
egyetemi adjunktus

11:30 - 11:45

Varga Bence

Szekunder foszfin-oxidok és H-foszfinatok rezolvdlasa és sztereospecifikus
atalakitasa

11:45 - 12:00

Roézsar Daniel

Bifunkcios iminofoszforan katalizalt enantioszelektiv Szulfa-Michael
addicio a,B-telitetlen karbonsavamidokra

12:00 - 12:15

Shahmohammadi Sayeh

Green strategies for the preparation of amino acid enantiomers by Cal-B
catalyzed hydrolysis of 5,-6-, 7- and 8-membered alicyclic amino esters

12:15 - 12:30

Banhegyi Dorottya Fruzsina

Miért és hogyan befolyasolja az enantiomerkeverékek viselkedése a
beloliik keletkezo diasztereomer sok elvalasztasanak eredmeényét?

12:30 — 13:30 Ebédszunet
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13:30 — 15:15 Fizikai Kémia Szekcid
Szekcibéelnok: Dr. Kalman Ferenc Krisztian
Debreceni Egyetem Fizikai Kémiai Tanszék
egyetemi docens

13:30 - 13:45

Csupasz Tibor

Makrociklusban oxigénatomot tartalmazo ligandumok Mn(II)-
komplexeinek vizsgalata

13:45 - 14:00
Nyul David
23Na NMR relaxdcios modszerek alkalmazasa kolloid rendszereken

14:00 - 14:15
Csontos Maté

s e,

14:15 - 14:30

Szabd Rebeka

Nanorészecske-képzodesi kinetika szimbolikus determinisztikus és
szimulacios sztochasztikus leirasa

14:30 — 14:45

Miklési Tamas Sandor

Karboximetilezett polietilén-imin Gd(III) és Mn(II)-komplexeinek
vizsgalata

14:45 - 15:00

Horvath David

Bi(DOTA) és Bi(DOTP)>- komplexek kémiai jellemzése, targetalt alfa
terapiaban valo felhasznadlasukhoz

15:00 - 1515

Balbisi Mirjam

Az iminoacetonitril izomerek egymasba alakulasanak vizsgalata
hidrogénezési/dehidrogénezési katalitikus ciklusokon keresztiil

15:15 — 15:30 Szlinet
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15:30 — 16:15 Kornyezeti Kémia Szekcid

Szekcié elnok: Addm Adél

Magyar Kémikusok Egyesiilete, Fiatal Kémikusok Féruma
Vezet6ségi Tag

15:30 - 1545
Sajtos Zsofi
Kornyezeti valtozasok rekonstrukciojanak vizsgalata hazai mézek

osszetétel-elemzésével

15:45 - 16:00
Papp Vanda
Viz a hulladéktaroloban? Avagy a rehidratacio hatasa a cementké

matrixok szerkezetére

16:00 - 16:15
Simon Fruzsina
Az N,N-diklorglicin képzodés- és bomlaskinetikaja
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2021. Janius 17.

9:00 — 9:50 Plenaris el6adas
Prof. Dr. Téth Imre
Debreceni Egyetem Fizikai Kémiai Tanszék, professor emeritus
El6adas cime: Borban az igazsag - borban a kémia

9:50 — 10:00 Sziinet

10:00 — 11:15 Elelmiszerkémiai Szekci6
Szekcidéelnok: Tormasi Judit

Magyar Agrar- és Elettudoményi Egyetem
PhD hallgaté

10:00 - 10:15

Bodor Zsanett

Meézek fiziko-kémial paramétereinek becslése kozeli infravoros
spektroszkopiaval és elektronikus nyelvvel

10:15 - 10:30
Dr. Toth Adrienn
A fehéerjetartalom novelésének lehetoségei tojasalapu terméekekben

10:30 - 10:45

Dr. Németh Renata

Buiza élelmi rostalkoto osszetevok szerkezetalakito szerepének vizsgalata
modell tészta rendszerekben

10:45 - 11:00

Csurka Tamas

Nagy biologiai értékt, dllati eredetii melléktermék (vérpor) alkalmazdsa a
vashiany okozta vérszegénység megelozésére és kezelésére

11:00 - 11:15

Vitalis Fléra

Kozeli infravoros spektroszkopia alkalmazhatosaga Monilia detektalasara
szilvakon
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11:15 —11:30 Szlinet

11:30 — 12:30 Szerves Kémia II. Szekcid
Dr. Varga Gabor

Szegedi Tudomanyegyetem
Tudomanyos munkatars

11:30 - 11:45
Homolya Agnes
Haloazidalas: 1-C szubsztitudlt glikalok vicindlis bifunkcionalizalasa

11:45 - 12:00
Gyuricza Barbara
68Ga-NODAGA-LacN-E[c(RGDfK)/: glikopeptid alapt radiofarmakon

szintézise

12:00 - 12:15
Bege Miklos
Modositott nukleozidszarmazékok szintézise és antiviralis vizsgalatai

12:15 - 12:30

Szakacs Bence

Szén-szén kotések kialakitasa C-glikozil-metilén-karbéneken keresztiil -
tujabb eredmények
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2021. Junius 18.

9:00 — 10:45 Szervetlen és Analitikai Kémia Szekcid

Szekcid elnék: Dr. Baranyai Edina

Debreceni Egyetem Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
egyetemi adjunktus

9:00 - 9:15
Sugar Simon Nandor
Az adatértékelés fontossaga a glikoproteomikaban

9:15 - 9:30
Bonczidai-Kelemen Doéra
Ni1SOD enzimmodellek koordinacios és kinetikail sajatsagai

9:30 - 9:45

Dibszegi Robert

Kismolekulas réz(ID-komplexek, mint SOD mimetikumok: a tirozin
oldallanc szerepe a SOD aktivitasban

9:45 - 10:00

Nagy Krisztina

Halloysit-cink-oxid kompozitok eldallitasa, szerkezetvizsgalata és
fotokatalitikus aktivitasuk minésitése

10:00 - 10:15

Réth Gergo

Tomegmaradék analizis (MARA) alkalmazdsa flavonoidok profilozdsra
nagy felbontasu tomegspektrumok esetén

10:15 - 10:30

Szabados Anna

Flavon-aminosav-észterek kromatogratias elvalasztasa kiilonbozo
poliszacharid alapu kiralis allofazisokon

10:30 - 10:45

Szabo6-Tacsi Kornélia

Folyamatos ultrahangozott csokristalyosito fejlesztése egy acetilszalicilsav
flow reakcioelegy direkt feldolgozasara

10



Forvuma

Fiatal
II. FKF Szimpoézium @ ZK‘"““‘"“’“ 2021. 06. 16-18.

10:45 — 11:00 Sziinet

11:00 — 12:15 Poszter szekcid

Szekcid elnok:

Simon Fruzsina

Magyar Kémikusok Egyesiilete, Fiatal Kémikusok Féruma
Titkar

Bodor Zsanett

Magyar Kémikusok Egyesiilete, Fiatal Kémikusok Féoruma
Elnok

P01 - Balogh Zoltan
Boroszilikat aerogélek, mint potencialis csontpotlok

P02 - Bodor Zsanett
Mézek fiziko-kémial paramétereinek becslése kozell infravords
spektroszkopiaval és elektronikus nyelvvel

P03 - Csontos Maté

s e,

P04 - Demeter Fruzsina
A ritka L-alloz és L-guloz szintézise D-mannozbdl kiindulva

P05 - Dr. Németh Renata
Buiza élelmi rostalkoto osszetevok szerkezetalakito szerepének vizsgalata
modell tészta rendszerekben

P06 - Dr Téth Adrienn
A fehérjetartalom novelésének lehetoségei tojasalapu termékekben

P07 — Horvath Zoltan
Szintetikus kaolinit eléallitasa és szerkezetvizsgalata

P08 - Forgacs Viktoéria

Ciklotronnal eloallitott radioféemek mindségellendrzésére szolgalo
modszerek kidolgozasa

P09 - Herbath Beata
Cinkfosztat konverzios réteg képzodése a jarmiiparban hasznalt
kiilonbozo alapfém feliileteken

11
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P10 - Papp Vanda
Viz a hulladéktaroloban? Avagy a rehidratacio hatasa a cementké
matrixok szerkezetére

P11 - Shahmohammadi Sayeh
Green strategies for thr preparation of amino acid enantiomers by Cal-B
catalyzed hydrolysis of 5,-6-, 7- and 8-membered alicyclic amino esters

P12 - Simon Fruzsina

Az N,N-diklorglicin képzodés- és bomlaskinetikaja

P13 - Szabados Anna
Flavon-aminosav-észterek kromatografias elvalasztasa kiilonbozo
poliszacharid alapu kiralis allofazisokon

P14 - Szab6 Rebeka
Nanorészecske-képzodési kinetika szimbolikus determinisztikus és
szimulacios sztochasztikus leirasa

P15 - Vitalis Fléra
Kozell infravoros spektroszkopia alkalmazhatosaga Monilia detektaldasara
szilvakon

12:15 — 12:30 Szinet

12:30 — Eredményhirdetés, Zarszo

12
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ABSZTRAKTOK
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AZ ANYAGTUDOMANYI SZEKCIO
ABSZTRAKTJAI

14
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CINKFOSZFAT KONVERZIOS RETEG KEPZODESE A JARMUIPARBAN HASZNALT
KULONBOZO ALAPFEM FELULETEKEN

Herbéath Beata®, Kovéacs Kristof®

@ BPW-Hungaria Kft. Szombathely; PhD hallgat6, Pannon Egyetem Mérnoki Kar, Vegyészmérnoki és
Anyagtudoméanyok Doktori Iskola
® Pannon Egyetem Mérnoki Kar, Miiszaki Tudomanyok Kutato-Fejleszté Kozpont

A 21. szazadban a jarmiigyartas teriiletén mar nemcsak a személygépjarmiivek esetében 1ényeges
a fémfeliiletek korrozidgatld bevonatolasa, hanem a tehergépjarmiivek és a mezogazdasagi jarmuivek
esetében is, emiatt a festés elétti feliilet-elékezelés technoldgiaja az elmult években mar felzarkdzott az
autogyartasban elvart mindségi elvarasokhoz.

A festésre keriild6 munkadarabok esetében a mechanikai és kémiai feliilettisztitason kiviil a
fémfellleteket vékony foszfatréteggel kell bevonni, ez a kzbensé konverzids réteg szolgal a szerves
(festék) bevonatok tapadasanak és korrdzidallsaganak novelésére. A cink-foszfat rétegek 1-2
mikrométer vastagsaglak, mikrokristalyos szerkezetiiek, matt szirkés-sotétsziirkés szinliek, a
kristalyokkal boritott fémfellilet kb. 5-6-szorosa a sima fémfelliletnek [2].

A jarmugyartok az Gsszetettebb kialakitasi munkadarabokat tobbféle alapfémbdl allitjak Gssze,
amelyek kiillonb6z6 mechanikai elékezeléseken esnek at, igy a festés elbtti elokezelés soran egy olyan
folyamatot kell kialakitani, amelynek soran a multimetal eljarasokkal kialakitott bevonat rendszerek
kielégitik a korrozidalldsagi elvardsokat. A fémfellleteken kialakitott cinkfoszfat bevonatok a
tobbrétegli korr6ziovédod bevonatok elsé rétege, elvaras velik szemben, hogy egyenletesen bevonjak az
alapfém feliiletét, ezzel védve az alapfémet a korr6zios hatasoktol a korroziovédd bevonat sériilése
esetén. A fedettséget, a hibahelyeket és a kristalystruktdra rendezettségét pésztazo
elektronmikroszkdpos vizsgélatokkal (SEM) lehet ellenérizni, a bevonat Osszetételét a hozza
csatlakoztatott energiadiszperziv rontgenanalizatorral (EDS). Az alaplemezek dsszetételét hordozhat6
optikai emisszios spektrométerrel (OES) végzett anyagdsszetétel mérésekkel, a felliletliket digitalis
fénymikroszkdpos (LM) vizsgalatokkal lehet megjeleniteni [1].

A vizsgalatok sordn hasznalt alapfémek az S420MC acél mechanikai felllletkezelés nélkiil,
homokszdrva, szemcseszorva, a gdmbgrafitos dntvény, illetve Al-Si-Mg kovécsolt aluminium dntvény,
valamint hidegen hengerelt 1008/1010 acél mintalemez.

Azonos technoldgiai korlilmények kdzott, egymas mellé helyezve a cinkfoszfatozasi folyamat
soran, a mintalemezeken kialakult cinkfoszfat rétegek vizsgalata soran megallapithato volt, hogy eltérd
fedettség, illetve kristalystruktira alakul ki a kiilonboz6é alapfémeken, azonos alapfémeken pedig a

mechanikai felllet-elokezelés befolyasolja a cinkfoszfat réteg szerkezetét.

[1] [1] Davis Brandon and Wayne D. Kaplan: Microstuctural Characterization of Materials. WILEY, England,
2008

[2] [2] Dr. Werner Rausch: Die Phosphatierung von Metallen. EUGEN G. LEUZE VERLAG, Bad
Saulgau,Germany, 2005
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POLIAMID ES POLIIMID AEROGELEK ELOALLITASA ES FELHASZNALASA
GAZSZEPARACIORA

Pércsi Daniel®, Moldovan Krisztian®, Kalmar Jézsef*
@Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Mai ismereteink szerint a Fold legkisebb siirtiségii szilard anyagai az aerogélek, melyek nyitott
porusos szerkezetiiek, és nagy fajlagos feliiletiiknek koszonhetéen szamos teriileten alkalmazzak 6ket.
Felhasznalasuk szempontjabol problémat jelent ridegséguik és térékenységik. Erre jelentenek megoldast
a polimer alapu aerogélek, melyek magukban hordozzék az aerogélek altalanos kedvezé tulajdonsagait,
emellett megfelel6 mechanikai tulajdonsagokkal is rendelkeznek.

Munkank soran olyan szintetikus polimer (poliamid és poliimid) aerogélek eléallitasara
torekedtlink, melyek szerkezetileg kelléen stabilisak és kedvezé mechanikai tulajdonsagokkal
rendelkeznek. [1-2] A polimer gélek szintézise utan szuperkritikus szén-dioxiddal szaritottuk az
alkogéleket. A szerkezetilket szamos miiszeres modszerrel elemeztik. Végeztink nyomdszilardsag
mérést, pasztazd elektronmikroszképpal (SEM) vizsgéltuk a morfoldgidjukat, infravords
spektroszkodpiaval (IR) kémiai szerkezetliket. Fajlagos felliletének nagysagat és a porusok atméréjét N
adszorpcios-deszorpcids porozimetriaval mertik.

Az elkésziilt aerogélek felhasznalasat gazszeparacids kisérletek soran vizsgaltuk. Ezek keretében
azt mértiik, hogy a polimer alapi aerogélek képesek-e fizikailag elvalasztani kis molekulatomegii
gazelegyek komponenseit egymastol. A mérések Kivitelezéséhez egy vakuum-rendszerbdl és egy
tdmegspektrometrids detektorbol allo berendezést alkalmaztunk, amellyel valos id6ben, kvantitativan

kovetni lehet az atengedett gazokat [3].

[3] [1] Meador, M. A. B., Aleman, C. R., Hanson, K., Ramirez, N., Vivod, S. L., Wilmoth, N., & McCorkle,
L. ACS applied materials & interfaces, 2015 7(2), 1240-1249.

[4] [2] Williams, J. C., Meador, M. A. B., McCorkle, L., Mueller, C., & Wilmoth, N. Chemistry of Materials,
2014 26(14), 4163-4171.

[5] [3] Kovécs, R. L., Langer, G., Gyoéngydsi, S., & Erdélyi, Z. Review of Scientific Instruments, 2021 92(1),
015120.
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BOROSZILIKAT AEROGELEK MINT POTENCIALIS CSONTPOTLO ANYAGOK

Balogh Zoltan®®, Veres Eszter®, Moldovan Krisztian®, Baksa Viktoria®, Szeman-Nagy
Gabor®, Fabian Istvan® Len Adél®, Dudas Zoltan®, Kalmar Jozsef®

@ Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debrecen, Egyetem tér 1.,4032
PELKH Energiatudomanyi Kutatokdzpont, Neutronspektroszképiai Osztaly,
Konkoly-Thege Miklos Gt 29-33., Budapest, 1121
¢ Debreceni Egyetem, Mikrobidlis Biotechnoldgiai és Sejtbioldgiai Tanszék, Debrecen, Egyetem tér 1.,4032

A szivacsos csontallomany porusos szerkezetl (porozitasa 40 — 90%), amelyet 6sszekapcsolodd
mineralizalt szerves matrix épit fol. Ezek a biomineralizalt hal6zatok a szivacsos csontban egyszerre
biztositanak nagy fajlagos feluletet, 6sszekapcsolodd porusokat és kivaldo mechanikai tulajdonsagokat.
Az aerogél alapu bioanyagok ezt a természetes mikrostrukturat jol képesek utanozni. Masrészrol a
szintetikusan eldallitott, nanostruktaralt, hidroxiapatitot tartalmazo bioanyagok jo biokompatibilitast és
bioaktivitast mutatnak, hasonl6an a csontok szervetlen alkot6elemeihez. Ezen tulajdonsagok idealis
jeloltté teszik dket a csontpdtlasban. [1]

A boroszilikatok a szilicium-dioxidhoz és szilikatokhoz képest altalaban jobban el8segitik az
szabalyozott mineralizaciojanak kdszonhetd. [2] A bioaktiv livegek rossz mechanikai tulajdonsagokkal
rendelkeznek. Azonban a boroszilikatokat polimerekkel hibridizalva azok képesek javitani az
implantatum nyomoszilardsagat és bioaktivitasat, mikézben fenntartjdk az oszteokonduktivitast és
oszteoinduktivitast. [3,4]

A munkank soran Ca(ll)-forrast tartalmazd, polivinil-alkohollal (PVA) hibridizalt boroszilikat
aerogélek szintézisét hajtottuk végre szol-gél eljarassal. Az aerogélek funkcionalizalasara CaCl.-ot,
Ca3(POs)2-ot és hidroxiapatitot alkalmaztunk. Az eléallitott aerogélek szerkezetét kiilonbozo
szerkezetvizsgalo modszerek alkalmazasaval vizsgaltuk: Kis-fesziiltségli pasztazo elektronmikroszko-
pia (LVSEM), N gaz adszorpcios-deszorpcidos porozimetria, kisszogli neutronszoras (SANS),
infravords spektroszképia (IR). Megéllapitottuk, hogy az aerogél vizben mikrorészecskékre aprézadik,
melyek effektiv feluleti toltése negativ. Az aerogélek bioaktivitdsat és biokompatibilitasat
bolcsességfogbol izolalt mesenchymalis Ossejtek (Dental Pulp Stem Cells — DPSC) ¢é16 kulturajaban
vizsgaltuk. A sejtek nagy affinitast mutattak a néhany 10 um méretii aerogél részecskék irant.

Karczarddasi modellkisérletek bizonyitottak az aerogélek bioaktivitasat.

[1] Collins MN, Ren G, Young K, Pina S, Reis RL, Oliveira JM. Adv. Funct. Mater. 2021:2010609.
[2] Huang W, Rahaman MN, Day DE, Li Y. Phys. Chem. Glas. 2006;47:647-58.

[3] Reardon P, Konwarh R, Knowles JC, Mandal BB. ACS Appl. Mater. Interfaces 2017;9:8000-13.
[4] PangL, Shen Y, Hu H, Zeng X, Huang W, Gao H, et al. Mater. Sci. Eng. C 2019;105:110076.

A kutatas megvalositdsdhoz az anyagi tamogatast az NFKI Hivatal biztositotta (OTKA FK_17-124571).
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CEOR CELU MOZGEKONYSAG SZABALYZO POLIMEREK HIDRODINAMIKAI
ATMEROJENEK BECSLESE DINAMIKAI VISZKOZITAS ALAPJAN

Hartyanyi Maté®, Nagy Roland? Bartha LészI6?, Puskas Sandor®

# Pannon Egyetem; Mérndki Kar; Bio-, Kdrnyezet- és Vegyészmérnéki Kutato Fejleszté Kozpont; MOL
Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém Egyetem u. 10.
® MOL Nyrt. Csoportszintii Olajipari Vegyi Anyagok és Technoldogiak, H-6701 Szeged, Pf. 37

Az energiaigények novekedésével a koolaj iranti kereslet tovabbra is nd, azonban a vilag
kéolajkészletei végesek [1]. Hagyomanyos (elsddleges és masodlagos) kdolaj kitermelési modszerekkel
a tarolokozetekben csapdazdodott koolaj jelentds része nem termelheto ki [2]. A kdolajkihozatal és annak
hatasfokanak  fokozasara/ndvelésére egyre elterjedtebbek az  Ugynevezett harmadlagos
kitermelési/lemiivelési modszerek, amelyek egyik valtozata a kémiai hatoanyagok alkalmazasa. Ezen
modszerek kozé tartoznak a polimeres/ tenzides-polimeres elarasztasi modszerek [3]. Ezen kihozatal
ndveld eljarasok soran polimerként vizoldhato, mozgékonysagot, aramlasi profilt szabalyzo polimereket
¢és ezaltal a kbolaj (emulzid) és a rétegviz kozti relativ mobilitds mértékének a csokkentése [4].
Felhasznalas szempontjabol ezen polimerek egyik legfontosabb és legkdnnyebben mérhet6 tulajdonsaga
a dinamikai viszkozitas. Az alkalmazott mobilitas szabalyzd polimerek olyan 6ridssmolekulak, amelyek
dinamikai viszkozitast ndveld képességét jelentdsen befolyasolja annak hidrodinamikai
térfogata/atmérdje [5].

Ezen vizoldhato 6ridsmolekulak dinamikai viszkozitasat vizsgalva a koncentracio fliggvényében
meghatarozhatunk egy olyan kritikus aggregacids koncentraciot, ahol az oldatban 1év6 molekulak oly
maodon toltik ki maximalis mértékig a rendelkezésiikre allé teret, hogy 0Osszeérnek, de még nem
gabalyodnak 0Ossze, nem fednek at. Néhany egyszeriisitd feltétellel ebben a koncentracioban
kiszamolhatok a molekuldk hidrodinamikai atmérdje. Munkénk soran kisérletet tettiink kiilonb6zd
linearis szerkezetli, poliakrilamid bézist mozgékonysag szabalyzé polimer vizes oldatbeli

hidrodinamikai atmérdjének becslésére dinamikai viszkozitas adatok alapjan.

[1] Z.Du, X. Peng, F. Zeng; Fuel, 2018 (224) 442-450.

[2] Z.Rui,J. Lu, Z. Zhang; Journal of Natural Gas Science and Engineering, 2017 (42) 31-39.

[3] H. Zhong, T. Yang, H. Yin; SPE Reservoir Evaluation & Engineering 2020 (23) 431-445.

[4] S. Rellegadla, G. Prajapata, A. Agrawal; Applied Microbiology and Biotechnology 2017 (101) 4387-4402

[5] Comstock, M. J. (Ed.). Water-Soluble Polymers, Copyright, ACS Symposium Series, Foreword: Synthesis,
Solution Properties, and Applications 1991.
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KERESZTKOTOTT LAKKAZ AGGREGATUMOK LETREHOZASA MIKROSZURO
MEMBRAN PORUSAIBAN

Varga Béla®, Meiczinger Ménika®, Somogyi Viola®
@Fenntarthatdsagi Megoldasok Kutatélabor, Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem utca 10.

A lakkaz szdmos ipari felhasznalasi lehet6sége miatt novekvd figyelmet kapnak azon
immobilizalasi modszerek, amelyek leegyszertisitik a down-stream tisztitasi eljarasokat és novelik az
enzim stabilitasat. Kérnyezetvédelmi felhasznalasok esetén kiiléndsen fontos, hogy az immobilizalas
minimalis veszteségek mellett, nagy fajlagos aktivitasa katalizator eldallitasat tegye lehetévé. Az enzim
membranon valo rogzitésével egy olyan integralt technologia alkalmazasara van lehetdség, amely
egyesiti az elvalasztast és a biokatalitikus atalakitasi folyamatot. Kutatasunk soran lakkaz enzimet két
Iépésben immobilizaltunk cellul6z-acetat mikrosziird6 membran porusaiban. Elsé 1épésként az enzimet
adszorpcioval rogzitettik a membranhoz, majd keresztkdtéseket hoztunk létre az enzim molekulak
kozott glutaraldehid segitségével. Ezzel az eljarassal aggregatumokat hoztunk létre a pérusokban. A
maximalis hatékonysag elérése érdekében vizsgaltuk a hdmérséklet, az enzim koncentracid, a pH érték,
az adszorpcids 1d6 és a keresztkotd hatasat. A kisérletek sordn egyrészt enzim Kinetikai vizsgalatokat
vegeztlink, masrészt pasztazd elektronmikroszkdppal vizsgaltuk a létrehozott aggregatumokat. A
kisérletek eredményeként megallapitottuk, hogy a cellul6z-acetat alkalmazhatd adszorpcio alapu enzim

rogzitésre.
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SZEKUNDER FOSZFIN-OXIDOK ES H-FOSZFINATOK REZOLVALASA ES
SZTEREOSPECIFIKUS ATALAKITASA

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

@ Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technol6gia Tanszék, 1111 Budapest,
Miiegyetem rakpart 3.
® Richter Gedeon NyRT., 1103 Budapest, Gyomrdi it 19-21.

A szekunder foszfin-oxidok és a H-foszfinatok kiemelt jelentdséggel birnak a foszforvegytiletek
korében, ugyanis stabil P-sztereogén centrumot tartalmazo intermediereknek tekintheték, amelyek
sztereospecifikusan tovabbalakithatok Pudovik-, Michaelis-Becker, Arthertod-Todd- vagy Hirao-
reakciokban [1, 2]. Azonban az irodalomban eddig kevés sztereoszelektiv szintézist vagy rezolvalast
publikaltak P(O)H funkcios csoportot tartalmaz6 vegydletekre [3]. Ezen vegyiiletek masik jelent6ségét
az adja, hogy P-kiralis savakka alakithatok, amelyek NMR-shift reagensként vagy
organokatalizatorként is alkalmazhatdk [4].

Korabbi munkank folytatasaképp [5], célul tiiztikk ki, hogy preparativ rezolvalasi eljarast
dolgozunk ki szekunder foszfin-oxidokra és H-foszfinatokra. El8szor a két vegyiiletcsaladra jellemzé
modellvegyiiletek [Ph(2-MeCsH4)P(O)H és Ph(AdO)P(O)H] esetén a megfelelé rezolvaldszereket
valasztottuk ki, majd olyan Kkristalyositasi kortlményeket dolgoztunk ki, amelyek tébbi P(O)H
szarmazékra is alkalmazhatok. Ezt koévetbéen az eljarast sikeresen terjesztettiik ki, mindkét
vegylletcsalad tobb tagjara is, és vizsgéltuk a szubsztituensek hatdsat az enantiomerelvalasztas
eredményességere. Néhany szarmazék esetén a rezolvalas méretndvelését grammos tételben is
elvégeztilk. A kidolgozott eljaras mindkét vegylletcsalad esetén az els6 altalanosan alkalmazhat6
rezolvalasi modszer. Tovabba vizsgaltuk a szekunder foszfin-oxidok és H-foszfinatok sztereospecifikus
atalakitasait is és igy optikailag aktiv tercier (hidroxi)foszfin-oxidokat, tiofoszfonsavat és foszfonsav-
amidot allitottunk el6. Végll elbkisérleteket végzetiink az eldallitott adamantil-feniltiofoszfonsav

felhasznalasara.

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

[2] T.Chen, L. B. Han, Synlett, 2015 (26) 1153-1163.

[3] X.Ye, L. Peng, X. Bao, C.-H. Tan, H. Wang, Green Synthesis and Catalysis, 2021 (2) 6-18.

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

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

AZ INNOVACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM UNKP-20-3 KODSZAMU UJ NEMZETI
KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACIOS
ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT (UNKP-20-3-11-BME-282).
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BIFUNKCIOS IMINOFOSZFORAN KATALIZALT ENANTIOSZELEKTIV SZULFA-
MICHAEL ADDICIO A4,B-TELITETLEN KARBONSAVAMIDOKRA

Rozsar Daniel ?, Formica Michele 2, Yamazaki Ken °, Hamlin Trevor A. °, Dixon Darren J. 2

aOxfordi Egyetem, Kémia Tanszék, CRL, 12 Mansfield Rd., OX1 3TA, Oxford, UK.
bVrije, Amszterdami Egyetem, EIméleti Kémiai Tanszék, Amsterdam Institute of Molecular and Life Sciences,
Amsterdam Center for Multiscale Modeling, De Boelelaan 1083, 1081 HV Amsterdam, The Netherlands.

A Dixon csoport 2013-ban fedezte fel a bifunkciés iminofoszforan (BIMP) szuperbazikus
katalizatorokat, [1] amelyek magas pKgn+ értéke (~20-25) lehetévé teszi eddig elérhetetlen pronukleofil
vegyiiletek aktivalasat enantioszelektiv transzformaciokban. A katalizatorok tovabbi eldnye, hogy a
szuperbazis funkcio kialakithaté late-stage egy Staudinger reakcidban in situ. [2]

A projektem célja a,p-telitetlen karbonsavamidok enantioszelektiv konjugalt addicios
reakcidjanak kifejlesztése volt. Ezen vegyiletek notériusan inertek, igy elterjedtségik ellenére 1,4-
addicidik limitaltak, tovabba nemfém-katalizalt intermolekularis enantioszelektiv transzformacioik nem
ismertek. [3] A karbonsavamidok magas Lewis-bazicitasa lehet6vé teszi erés hidrogén-hidak
kialakitasat, igy a katalizator egy fokozottan Brensted-savas funkcioja jelentGsen stabilizalhatja az
atmeneti allapotot. Ezek alapjan megterveztink és optimalizaltunk egy szkvaramid-alapt BIMP
katalizatort, amely magas szelektivitassal (95% ee) és kitermeléssel (99%) promotalta a reakciot. A
maodszert diverz szubsztratkéron teszteltiik (36 példa), majd méretndveltiik (10 g) 2 mol% katalizator
alkalmazasa mellett, késébb a terméket derivatizaltuk. A katalizator és szubsztrat nemkovalens

kolcsonhatasait szamitogépes modszerekkel (DFT) és kisérletesen tamasztottuk ala. [4]

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

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

[3] D.S. Allgéuer, H. Jangra, H. Asahara, Z. Li, Q. Chen, H. Zipse, A. R. Ofial, H. Mayr; Journal of the American
Chemical Society, 2017 (139) 13318-13329.

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

D. R. és M. F. kdszonik az EPSRC Centre for Doctoral Training in Synthesis for Biology and Medicine
(EP/L015838/1) programnak a posztgradualis 0sztondij biztositasat, amelyet nagylelkiien finansziroz az
AstraZeneca, Diamond Light Source, Defence Science and Technology Laboratory, Evotec,
GlaxoSmithKline, Janssen, Novartis, Pfizer, Syngenta, Takeda, UCB és Vertex.

K. Y. kdszoni a Honjo International Scholarship Foundation programnak a posztgradualis 6sztondij
biztositasat.

T. A H. készéni a The Netherlands Organization for Scientific Research (NWO) anyagi tamogatasat.
Minden DFT szamitds a Dutch national e-infrastructure platformjain és a SURF Cooperative
tdmogatésaval valdsult meg.

~ — FX
EP=5RC Astrazenecs e diamond dstl ..ew)m; @ ) jans.sen}' U) NOVARTIS @ syngenta Taked L“j vtﬁtx

22


https://doi.org/10.26434/chemrxiv.14355422.v1

Forvuma

Fiatal
II. FKF Szimpoézium @ ZK""‘“‘"“’“ 2021. 06. 16-18.

GREEN STRATEGIES FOR THE PREPARATION OF AMINO ACID ENANTIOMERS BY
CAL-B CATALYZED HYDROLYSIS OF 5,-6-, 7- AND 8-MEMBERED ALICYCLIC
AMINO ESTERS

Sayeh Shahmohammadi®, Ttinde Faragé®, Marta Palké?®, Ferenc Filop®, Eniké Forro®

aInstitute of Pharmaceutical Chemistry, University of Szeged, H-6720 Szeged, E6tvés u. 6, Hungary.

Interest in cyclic B-amino acids has greatly increased in recent years because of their
pharmacological properties (for instance, cispentacin exhibit antifungal activity) [1] and has received
considerable attention in synthetic and medicinal chemistry [2]. They can be used as building blocks for
the synthesis of modified peptides with increased activity and stability [3]. In accordance with efforts to
develop green methods to enantiopure products, we aimed to find a sustainable CAL-B catalysed
hydrolysis of 5,-6-, 7- and 8-membered alicyclic amino esters resulting the desired enantiomeric amino
acids with high enantiomeric excess values (ee). Accordingly, the reactions were planned to be carried
out first in a green organic solvent, then under solvent-free conditions. As a real challenge, reactions
under ball-milling conditions were planned too.

The earlier results achieved on the enzyme-catalyzed hydrolysis of 5- and 6-membered alicyclic
B-amino esters [4] suggested us to perform the hydrolysis of our model compound (ethyl cis-2-amino-
cyclohexane carboxylate) with CAL-B. In the frame of optimization phase laborious preliminary
experiments including green solvent screening in case of reactions in organic medium, temperature and
enzyme quantity screenings in case of solvent-free system, H.O quantity, enzyme: substrate ratio and
frequency screenings in case of ball-milling reactions were performed in order to determine the best
reaction conditions, in terms of enantioselectivity (E) and reaction rate. Preparative-scale resolutions
performed in one or two steps under the optimized conditions for all three strategies, resulted the desired
enantiomeric products with excellent ee (> 96%) and good chemical yields (> 32%). The progress of

the reactions were followed by using GC or HPLC equipped with a chiral column.

[1] F. Fulép, Chemical Reviews 2001 (101), 2181-2204; b) K. Park, M. J. Kurth; Tetrahedron 2002 (58) 8629-
8659; c) J. Mittendorf, J. Benet-Buchholz, P. Fey, K. H. Mohrs; Synthesis 2003, 136-140; d) A. Kuhl, M. G.
Hahn, M. Dumic, J. Mittendorf; Amino Acids 2005 (29) 89-100; e) F. Fllop, T. A. Martinek, G. K. Téth;
Chemical Society Reviews 2006 (35) 323-334.

[2] Gardiner, J.; Anderson, K. H.; Downard, A.; Abell, A. D; Journal of Organic Chemistry 2004 (69) 3375—
3382; b) Bell, A. D.; Gardiner; Organic Letters 2002 (4) 3663—3666.

[3] Steer, D.L., Lew, R.A., Perlmutter, P., Smith, A.l., Aguilar, M.1.; Current Medicinal Chemistry 2002 (9)
811-822.

[4] Forrd, E., Flop, F.; Chemistry- A European Journal 2007 (13) 6397-6401.
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MIERT ES HOGYAN BEFOLYASOLJA AZ ENANTIOMERKEVEREKEK
VISELKEDESE A BELOLUK KELETKEZO DIASZTEREOMER SOK
ELVALASZTASANAK EREDMENYET?

Banhegyi Dorottya Fruzsina®, Palovics Emese®

8Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomdnyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, 1111,
Budapest, Miiegyetem rkp. 3.

Az adott reszolvalas soran keletkez6 diasztercomer sok kéverékeinek olvadasi biner
fazisdiagramjainak eutektikus 0sszetételének ismeretében szdmithaté az elérheté F (F=eepia*Y) €rték.
[1] Ugyanez az érték a racém vegyilet, vagy a reszolvaléagens enantiomerkeverékeinek az olvadasi
biner fazisdiagramjainak eutektikus dsszetételeinek az ismeretében is szamithato, tervezhetd.

Magyarazatot kerestlink sajat és masok Kkisérleti eredményeit ©6sszegezve az enantiomer
keverékek, illetve a diasztereomer keverékek szilard-folyadék fazisok kdzotti megoszlasanak lehetséges
mechanizmusara. Elképzelésiink szerint az enantiomerek Onszervez6désének (SDE) [2] nagy szerepe
van, melynek sorén az enantiomerek két nem azonos aranyu konformert alakitanak ki. A konformerek
aranyanak fliggvénye az eutektikus sszetétel (M/P~eepia) [3]. Az Onszervez6dott enantiomerek M és P
helicitasti szupramlekuléris asszociatumokat képeznek, kettds spiralok keletkeznek, melyek kozott
ujabb kettdsspiralok kialakulasaval dinamikus egyensuly jon l1étre, ami az elvalasztas pillanataig fennall.
Ennek soran savak és bazisok kozott kelat szerkezetek is kialakulhatnak. Ezekben a szerkezetekben gy
tiinik a savaknak meghatarozo szerepe van. Az oldatbol kristalyosan kivalt diasztereomerbdl (az
olddszertdl, a kristalyositas koriilményeitol, idejétdl fliggden) elkiilonitett enantiomerkeverék eutektikus
Osszetétele jol egyezik a racéem vegyllet, vagy a reszolvaldagens enantiomer keverékeinek az eutektikus
Osszetételeivel (eepia~€eeurac Vagy ~€€euresag). Feltételezziik, hogy minden kiralis molekula viselkedését
a sajat kodja hatarozza meg, melyet a molekulat felépité atomok, kotések, térszerkezete, toltéseloszlasa,

flexibilitasa, komplementaritasa biztositja [4].

[1] E. Palovics, Zs. Szeleczky, B. Fédi, F. Faigl, E. Fogassy, RSC Advances 2014 (4) 21254-21261.
[2] A.E. Sorochinsky, V. A. Soloshonok, Topics in Current Chemistry 2013 (341) 301-340.

[3] E. Pélovics, D. F. Banhegyi, E. Fogassy, Chemistry 2020 (2) 787-795.

[4] D. F. Banhegyi, E. Palovics, Symmetry 2021 (13) 667.

Kdoszonettel tartozunk Dr. Fogassy Elemér emeritus professzornak a kutatds megtervezése és fejlesztése
soran végzett értékes és konstruktiv javaslataiért. A kutatomunka az NKFIH-124180 tamogatasaval
valdsult meg.
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MAKROCIKLUSOKBAN OXIGENATOMOT TARTALMAZO LIGANDUMOK MN(11)-
KOMPLEXEINEK VIZSGALATA

Csupész Tibor*®, Nagy Anténia®, Zsoldos Patrik?, Kalman Ferenc Krisztian® T6th Imre?, Tircsé
Gyula®

@Debreceni Egyetem, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék
®Debreceni Egyetem, Kémia Tudomanyok Doktori Iskola

A Mégneses Rezonancids Képalkotds (MRI) az orvosi diagnosztikédban elterjedten hasznalt
technika, amely neminvaziv modon és sugarterheléstél mentesen képes a betegek allapotarol
informéacidkat nyujtani. A technika kivaltsagos helyzetét a nagy felbontoképességének kdszonheti. Az
egészséges és beteg szovetek kozotti kiillonbség megjelenitését kiilonbozé kontrasztanyagok (KA)
alkalmazasaval segitik el6, melyek javitjak a felvételek kontrasztossagat és csokkentik a képalkotasra
sziikséges id6t. A kereskedelmi forgalomban 1évé KA-ok paramagneses Gd(l11)-ionokat tartalmaznak
komplexalt formaban. A jelenleg hasznalt KA-okba vetett bizalom az utdbbi években komolyan
megrendiilt, mert egyes nyiltlanci komplexekbdl felszabaduld toxikus Gd(lI1)-ion stlyos betegséget
(Nefrogén Szisztémas Fibrozis) idézett el6 csokkent vesefunkcioju, ill. veseatiiltetésre varo betegek
esetében. Az utdbbi idében azt is megfigyelték, hogy egészséges vesefunkciojii betegek esetében is
felhalmozodhat a gadolinium a szervezetben (féként az agyban és a csontokban) tobbszori
kontrasztanyagos MRI vizsgalat utdn. Tovabbi problémat jelent a diagnosztikai kdzpontok kdzelében
talalhato felszini vizekben megnétt gadolinium-koncentracié is. fgy a kutatasok foként a
,.biztonsdgosabb KA-ok” fejlesztése felé iranyultak.

A Debreceni Egyetem Ritka(fold)fém Kutatdcsoportja hosszu ideje foglalkozik olyan Mn(ll)-
komplexek eldallitasaval és vizsgalataval, melyek paramétereik alapjan a Gd(IIl)-alapl KA-ok
alternativai lehetnek. Kontrasztanyagként torténé alkalmazasuk alapvetd feltétele a termodinamikai
stabilitds és inertség, tovabba a fémion belsd koordinicios szférajaban legaldbb egy vizmolekula
jelenléte a kivant relaxacids hatés elérése érdekében. Az oxotriaza-biciklopentadeka-trién (O-piklén)
ligandumcsalad alkalmas lehet a Mn(ll)-ion komplexalasara, hiszen eddigi vizsgalataink alapjan a
komplexeik megfelelden inertek és jo relaxacios hatdssal rendelkeznek. Az alapvdzhoz kapcsolodo
oldallancok megfelel6 megvalasztasaval pedig tovabb javithatok a Mn(ll)-komplexek fizikokémiai
sajatsagai. Igy el6adisom sordn két igéretes 1j makrociklusos ligandum (OPC2AMGly és
OPC2AMSarc) és azok Mn(ll)-ionnal alkotott komplexeik koordinaciés kémiai jellemzését mutatom
be.

Kdszonetnyilvanitas A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurdpai Unid
tdmogatésaval, az Eurdpai Regiondlis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg. Az anyagi
tdmogatésért koszonet illeti a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovéacids Hivatalt (az NKFIH-120224 és
134694 sz. palyazatai) is.
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ZNA NMR RELAXACIOS MODSZEREK
Nyul David®, Banyai Istvan?
2Debreceni Egyetem, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

A natrium a természetben legnagyobb mennyiségben el6forduld alkalifém. Felhasznélasa
sz¢leskort, szandékosan vagy véletleniil valamennyi laboratériumban vizsgalt anyag kapcsolatba kertil
vele el6bb-utobb. A komplexkémidban sokaig artalmatlan inert fémionként tekintettek ra, aminek
perklorat sojat eloszeretettel hasznaltak az ionerdsség beallitdsara a mérések soran. Késébb bizonyitékot
talaltak ra, hogy a natrium-ion is képes bizonyos anyagokkal komplexet képezni. A legismertebb talan
a koronaéterekkel képzett komplexe.

A nétrium viselkedése nem minden analitikai maédszerrel jol kovethets. Az UV-lathatd
spektroszkopiaval példaul egyaltalan nem tudjuk vizsgalni, mert nincs jellemzd atmenete. Az NMR
spektroszkopia szerencsésebb helyzetben van, mert a természetben egyediil eléforduld 23Na izotop
NMR-aktiv mag 3/2-es spinnel, ami kvadrupélus tulajdonsagot is jelent. A kvadrup6lus momentuma
erds, érzékenysége jo. Ez egy NMR spektroszkopusnak annyit jelent, hogy oldat fazisban a jele
kiszélesedik a rovid relaxacios ideje miatt. A kémiai eltolédasa sajnos gyakorlatilag nem hasznalhaté a
szilk ablak miatt. Szerencsére a natriumion nem hidrolizal, oxidacidés szamot nem valt és a stabilis
komplexei gyorsan képzddnek és disszocialnak a koriilmények fiiggvényében.

A kvadrupélus kolcsdnhatasok hig vizes oldatban kiatlagolddnak, de Ggynevezett félszilard
allapotban folyadékfazisi NMR segitségével is képesek vagyunk detektalni a magasabb rangu
koherencidkat a megfeleld sziir6 segitségével. Ez a félszilard allapot csak ugy tud kialakulni, ha egy
nagy rotacios-korrelacios idejti részecskéhez koordinalodik a fémion. Ezt a feltételt kivaloan teljesitik a
fehérjek.[1]

A biologiai rendszereken kiviil szamos olyan anyag van, ami kdlcsdnhatasba Iép a natrium-ionnal.
A legegyszeriibb példak talan az ionos tenzidek.[2] A tenzideken tal az igéretes elektrodalapanyagnak
mutatkoz6 szén aerogélek és a grafén-oxidok is képesek komplexet képezni alkalifém ionokkal.
El6addasomban bemutatom a tobbkvantum relaxacié méréstechnikajanak alapjait, sajat fejlesztésii

impulzusprogramomat, néhany altalam vizsgalt rendszerben a natrium-ion komplexképz6dését.

[1] V. D. Schepkin, A. Neubauer, A. M. Nagel, T. F. Budinger; Journal of Magnetic Resonance, 2017. (277)
162-168.

[2] A. M. Torres, D. J. Philip, R. Kemp-Harper, C. Garvey, P. W. Kuchel; Magnetic Resonance in Chemistry,
2005. (43) 217-224.

A kutatast az NKFI Hivatal (PD OTKA 135169) tamogatta.
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BENTONIT HIDRATACIOJANAK RELAXOMETRIAS VIZSGALATA

Csontos Maté*®, Kéri Monika?, Nyul David?, Banyai Istvan?, Elek Janos”

@ Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
b Science Port Kft., 5300 Karcag, Varré utca 21/A

Napjaink egyik fontos kornyezetkémiai kihivasa a felszini és felszin alatti értékes
¢desvizallomany mindségének megorzése, a talajvizek szennyezésének megakadalyozasa. A f6
talajalkoté agyagasvanyok kozil a natrium és kalcium bentonit egyedilalld, hidratacié okozta
szemcseduzzadasi tulajdonséga a mérnoki gatak kiemelt fontossagu anyagava teszik[1]. Kutatisomban
'H relaxometrias modszerekkel homogén és permanens gradiens térben lehetéség nyilik az
agyagasvanyok ,,in situ” hidratacios vizsgalatara. A relaxometrids vizsgalatok esetében a célvegyiilet
kémiai kornyezetét, illetve annak valtozasat vizsgaljuk, ezzel mintegy lenyomatot kapva a lejatszédo
folyamotokrdl. A mddszer egyik nehézsége és jelenleg is kutatott kérdéskore a mérési eredmények
feldolgozésa és értelmezése.

Munkam soran a hagyomanyos, T, relaxacids idé(k) meghatarozasan alapulo kiértékeléssel a
szerkezeti valtozasra utal6 fiziko-kémiai paraméterek meghatarozasara teszek kisérletet. A kemometrian
alapuld kiértékelési modszerekkel olyan rutinszerlien alkalmazhato, standardizalhatd modszerek
megalkotdsa a cél, ahol gyors, akér terepi méréssel informaciot nyerhetink akar a bentonit minta

viztartalmarol, akar az agyagasvanyok keverék-aranyarol.

[1] W.F. Bradly, R.E. Grim, G.K. Clarck, Zeitschrift fir Kristallographie 97 (1937) 260-270.
[2] C.Y.Lee, R.T. Thompson, F. S. Prato, D. E. Goldhawk, N. Gelman, Molecular Imaging, 14 (2015) 551-560
[3] I. Ardelean, R. Kimmich, Annual Report on NMR Spectroscopy, 49 (2003) 44-115

A Kkutatas az Eurdpai Unio altal tAmogatott és tarsfinanszirozott az Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap
GINOP-2.3.2-15-2016-00008 projekten keresztil.
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NANORESZECSKE-KEPZODESI KINETIKA SZIMBOLIKUS DETERMINISZTIKUS ES
SZIMULACIOS SZTOCHASZTIKUS LEIRASA

Szab6 Rebeka?, Lente Gabor®

a pécsi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi Kar, Altalanos és Fizikai Kémia Tanszék. 7624 Pécs, Ifjisag
Utja 6.

A nanorészecske-képz6dés kinetikai modelljét mutatjuk be itt, mind a determinisztikus, mind a
sztochasztikus kozelités alkalmazasaval. A modell gocképzidéssel indul, amely soran n szamdu
monomeregység alkot egy goécot. A masodrendii gocképzddés pedig egy monomeregység egy
nanorészecskéhez val6 hozzaadasan keresztil torténik, amely folyamat sebességi allanddja egyenesen
aranyos a gocban 1évé monomeregységek szamaval. A modellbdl felirt kozonséges differencialegyenlet-
rendszer teljes szimbolikus megoldasat mar sikertlt megtalalnunk [1]. Gillespie-algoritmust alkalmazva
szimulacidkat futtattunk le [2], és ezeket az eredményeket hasonlitottuk 6ssze a determinisztikussal. A
rendszer érdekessége, hogy habar a kiilonb6zé anyagfajtak nagyon nagy szama biztositja, hogy az
egyedi koncentraciok vagy részecskeszamok nagyon kicsik legyenek, mégis a determinisztikus
kozelitéssel még mindig megfeleld eredményt kapunk a kisérleti eredmények adaptaldsara. A
reakcididében a varakozasoknak megfeleléen jelentés ingadozasok fellépését tapasztaltuk.

Eredményeink egyértelmiien igazoljak, hogy determinisztikus modellekbdl a részecskeeloszlasra

levont kdvetkeztetések akkor is alkalmazhatdk, ha képz6d6 nanorészecskék szama viszonylag kicsi [3].

[1] Szabo, R.; Lente, G. Full Analytical Solution of a Nucleation-Growth Type Kinetic Model of Nanoparticle
Formation. J. Math. Chem. 2019, 57, 616-631.

[2] Gillespie, D. T. A general method for numerically simulating the stochastic time evolution of coupled
chemical reactions. J. Comput. Phys. 1976, 22, 403-434.

[3] Szabo, R.; Lente, G. A Comparison of the Stochastic and Deterministic Approaches in a Nucleation-Growth
Type Model of Nanoparticle Formation. Chem. Mater. 2021, 33, in press.

Koszénetnyilvanitas: Készonjik a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacids Hivatal tAmogatasat az SNN
125739 szamu palyazat kereteiben.
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MAKROMOLEKULAS LIGANDUMOK FEMKOMPLEXEINEK VIZSGALATA

Miklési Tamas Sandor?, Novak Levente?®, Cserepes Krisztian®, Banyai Istvan®

@Debreceni Egyetem, Fizikai-Kémiai Tanszék, 4032 Egyetem tér 1.

A karboximetilezett polietilén-imin (CM-PEI) el6allitasanak modszereit mar a mlt szazadban
kidolgoztak, a natrium sojat Trilon P néven forgalmazza a BASF. [1] A CM-PEI a PEI klérecetsavval
valo karboximetilezésével is el6allithatd, az eldallitott makromolekula szerkezetété kiilonb6z6 NMR -
technikakkal jellemeztik. [2,3]

A 67%-ban funkcionalizalt valtozatanak (CM-PEI_4) Gd(lll) és Mn(ll) ionokkal vald
komplexképzédési folyamatait 'H NMR relaxometridval, alland6 pH-n, véltozo ligandum-fémion arany
mellett vizsgaltam. A kapott eredmények alapjan kovetkeztetni lehet az oldatban keletkezé komplexek
szerkezetére, és arra, hogy a longitudinalis és transzverzalis relaxivitds milyen hatasok ered6jeként all
eld. A ligandum Gd(IIT)-komplexeit alland6 ligandum-fémion aranyok mellett a pH fliggvényében is
vizsgalva a komplexképzddés leirasara egy egyszeri modellt allitottunk fel, melybdl kovetkeztetni lehet
a képz6dott komplexféleségek szamara és szerkezetére arra alapozva, hogy vizsgalt pH-tartomanyban
hany féle relaxivitasi komplex feltételezésével irhaté le a folyamat.

A kisebb aranyban funkcionalizalt PEI alkalmazasa mas, példaul a d mez6 atmeneti fémionjaira

szelektiv makromolekulas ligandum eldallitasanak a lehet6sége is adott a jovében.

[1] Process for preparing carboxymethylated polyethyleneimine and products by the same, United States Patent
no.: 3,424,790

[2] L. Novék, P. Viszneki, R. Zékany, X. Shi, I. Banyai; Synthesis, characterization and relaxivity enhancing
effect of carboxymethylated polyethyleneimine, 10th International Dendrimer Symphosium, Book of
Abstract 87, (2017), Weihai, China

[3] T.S. Miklési: Karboximetilezett polietilén-imin szarmazék elballitasa és komplexképzésének vizsgalata: egy
potencialis MRI kontrasztanyag, diplomamunka DE Fizikai-Kémiai Tanszék, 2017
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A [BI(DOTA)I- ES A [BI(DOTP)]*-KOMPLEXEK KEMIAI JELEMZESE TARGETALT
ALFA TERAPIAS FELHASZNALASUKHOZ

Horvéth David*®, Baranyai Zsolt® T6th Imre®, Tircsé Gyula®

@Debreceni Egyetem, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék
®Debreceni Egyetem, Kémia Tudomanyok Doktori Iskola
°Bracco Imaging — CRB Trieste, AREA Science Park Ed. Q; S.S. 14 Km 163.5, 34149 Basovizza (TS), Italy

Targetalt Alfa Teréapidban (TAT) kezelésekben valé felhasznalas céljabdl egyre nagyobb
érdeklédés dvezi a °Bi (B 97.9%; o 2.1 %, t1,=45.6 perc) izotdpot, amely **Ac/**Bi generatorral
konnyen elballithato[1]. Mivel a makrociklusos DOTA (1,4,7,10-tetraazaciklododekan-1,4,7,10-
tetraecetsav) és  DOTP  (1,4,7,10-tetraazaciklododekén-1,4,7,10-tetrakisz(metilénfoszfonsav)
ligandumokkal képz6d6é Bi(IlI)-komplexek ezen sajatsagait kordbban nem, vagy csak részleteikben
tanulmanyoztak [2], igy munkank soran célul tiiztiik ki in vivo terdpias kezelésekben alkalmazhat6
[Bi(DOTA)]- és [Bi(DOTP)]>-komplexek oldategyenslyi, képzddés és disszociacios kinetikai,
valamint szerkezeti sajatsagaik felderitését fizioldgiashoz kozeli korilmények mellet. A vizsgalt
komplexek esetében az eredmények azt mutatjak, hogy a komplexek nagy (log Kisipora)=30,86), ill.
kiemelkedden nagy (log Asianotey®=60,65) stabilitassal rendelkezik. A [Bi(DOTP)]>-komplex
meglep6en nagy inertséggel (pH=3-nal a disszociaciora jellemz6 felezési idé ti, = 48000 6ra) is
rendelkezik, valamint a radiojelzések tekintetében rendkiviil gyors képzO6dési kinetika jellemzi a
komplex képz6dését (savas pH-n a stopped-flow iddskalajan mérhet6 képzddési sebességgel). Ezen
eredmények alapjan a foszfonat szarmazékoknak a jovében kiemelt szerep juthat a Bi(lll)-alapl

radiofarmakonok tervezésében.

[1] A. Morgenstern, C. Apostolidis, F. Bruchertseifer, Seminars in Nuclear Medicine, 2020, 50(2), 119-123.
[2] E. Csajbok, Z. Baranyai, . Banyai, E. Briicher, R. Kiréaly, A. Miiller-Fahrnow, J. Platzek, B. Radiichel, M.
Schéfer, Inorg. Chem., 2003, 42, 2342-2349.

Koszénetnyilvanitas: A vizsgalatainkat a Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovéacios Hivatal (NKFIH) K-
120224 és 134694 sz. palyazatai tamogattak.
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AZ IMINOACETONITRIL IZOMEREK EGYMASBA ALAKULASANAK VIZSGALATA
HIDROGENEZESI/DEHIDROGENEZESI KATALITIKUS CIKLUSOKON KERESZTUL

Balbisi Mirjam®®, Csonka Istvan Pal®, Tarczay Gyosrgy*®

8Eotvos Lorand Tudomanyegyetem, Kémiai Intézet, Molekulaspektroszkdpiai Laboratorium, 1117 Budapest,
Pazmany Péter sétany 1/A
®MTA-ELTE Lendiilet Laboratoriumi Asztrokémia Kutatécsoport, 1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A

A csillagkozi térben napjainkig mar tébb mint 200 molekulét azonositottak, viszont ezeknek az
anyagoknak a keletkezésével kapcsolatban még sz&mos megvalaszolatlan kérdés van: tobbek kozott a
csillagkozi tér leggyakoribb anyaganak, a Hz-nek a csillagkdzi térben tapasztalt driasi keletkezési
sebességét sem tudjak megmagyarazni kielégitden a modellek.

A Z-HNCHCN-t 2019 elején azonositottak csillagkdzi térben [1]. A mérések szerint a Z- és a mar
korabban kimutatott E-HNCHCN izomerek aranya [Z/E]=(6,1+2,4). Ez j6 egyezést mutat a
termodinamikai egyensullyal a gazfelhd kinetikus hémérsékletén, de a két izomer kozott a kozvetlen
izomerizacié nem lehetséges a nagy aktivalasi energia miatt. Feltételezésiink szerint a két HNCHCN
izomer H-atomokkal torténé hidrogénezési/dehidrogénezési reakcidkon keresztll alakulhat &t
egyméasba. Ezek a katalitikus ciklusok nemcsak a két izomer mennyisége kozti 6sszefliggést
magyaradzhatjak meg, hanem a H; keletkezéséhez is hozzajarulhatnak. Célunk volt bebizonyitani, hogy
csillagkozi térben lejatszddhatnak ezek a katalitikus ciklusok.

A munka soran a feltételezett reakciok kiindulasi és végtermékeire, valamint az atmeneti
allapotokra veégeztiink harmonikus frekvenciaszamitast. A szamitadsok igazoltdk, hogy ezek a
folyamatok vagy gat nélkil mennek, vagy nagyon kis aktivalasi energiat igényelnek.

A Kkatalitikus ciklusok kisérleti megfigyelése céljabdl csoportunk egy kulféldi laboratériumban
végzett méréseket p-H, matrixizolacios technikat alkalmazva. A HNCHCN-t egy korabbi cikkben leirt
maodon, az NsCH,CN UV-fotolizisével allitottuk elé p-Hz-matrixban [2]. Ilyenkor 4 termék keletkezését
tapasztaltuk, melyeket Z- és E-HNCHCN-ként, valamint Z- és E-HNCHNC-ként azonositottunk.

A hidrogénezési reakciok modellezéséhez in situ H-atomokat allitottunk el6 a matrixban. Ennek
hatasara egy Uj anyag, az NCHCN gyok keletkezett és a két HNCHCN izomer aranyanak megvaltozasat
tapasztaltuk. Ez arra utal, hogy az NCHCN-t és a HNCHCN izomereket 6sszekot6 katalitikus ciklusok

teremthetik meg a keresett kapcsolatot a két iminoacetonitril izomer kdzott.

[1] V. M.RIivilla, J. Martin-Pintado, I. Jiménez-Serra, S. Zeng, S. Martin, J. Armijos-Abendafio, M. A. Requena-
Torres, R. Aladro, D. Riquelme; Monthly Notices of the Royal Astronomical Society: Letters, 2019 (483)
114-119.

[2] P. Lorencak, G. Raabe, J. J. Radziszewski, C. Wentrup; Journal of the Chemical Society, Chemical
Communications, 1986 (96) 916-918.
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A KORNYEZETI KEMIA SZEKCIO
ABSZTRAKTJAI
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KORNYEZETI VALTOZASOK REKONSTRUKCIOJANAK VIZSGALATA HAZAI
MEZEK OSSZETETEL-ELEMZESEVEL

Sajtos Zsofi *®, Varga Tamas © ¢ Gajdos Zita ?, A.J. Timothy Jull*", Molnar Mihaly ¢, Baranyai
Edina?®

@ Kdrnyezetanalitikai Kutatocsoport, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debreceni
Egyetem, 4032, Debrecen, Egyetem tér 1,
® Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola, Debreceni Egyetem
¢ Izotép Klimatologiai és Kornyezetkutatd Kdzpont, Atommagkutato Intézet, (Atomki), 4001, Debrecen, Pf.:51
4 Fizikai Tudomanyok Doktori Iskola, Debreceni Egyetem
¢Department of Geosciences, University of Arizona, Tucson, AZ 85721 USA
fUniversity of Arizona AMS Laboratory, Tucson AZ 85721 USA

A mézek egyedi tulajdonsaga, hogy habar az id6 mulasaval a benniik 1évé aromak és enzimek
mennyisége csokken, az iz-, a szin- és az illatvilaguk is atalakulhat, méas élelmiszerrel ellentétben viszont
alapvetéen nem romlanak meg. Az asvanyi komponensek hosszas tarolas soran sem szenvednek
mindségi valtozast, a gyakorlatilag korlatlan eltarthatésag pedig lehetdvé teszi, hogy révidebb és
hosszabb tavi kdrnyezeti monitorozasban is indikatorként alkalmazzuk a mézeket.

Kutatasunk alapjat egy olyan nemzetkozileg is egyediilallo gytjtemény adja, mely kozel szaz
darab 1958-2020 koz6tti magyarorszagi meézmintat tartalmaz, tébb nektaradé novényfajt (akéc,
napraforgd, repce, hars) és teriiletet lefedve. A rendelkezésre allo unikalis mintasor lehetdséget nyt;t
elemezni a kezelési, tarolasi és feldolgozasi szokasok hosszUtdvu hatésait. A kornyezetvédelmi
szempontbdl is fontos, kisebb mennyiségben jelenlévé szervetlen komponensek, asvanyi anyagok és
toxikus nehézfémek elemzésén keresztil az antropogén emissziorol és termeészetes kornyezeti
hatasokrol kaphatunk tajékoztatast.

A beérkezett mézekben 19 elem (Al, B, Ba, Bi, Ca, Cd, Co, Cu, Cr, Fe, K, Li, Mg, Mn, Na, Ni,
Pb, Sr, Zn) mennyiségi viszonyait MP-AES (mikrohulldm( plazma atomemisszids spektrométer)
technikdval vizsgaltuk. Mely mellett lehet6ségiink volt mézeken elséként radiokarbon (14C)
kormeghatarozast végezni AMS (gyorsitds tomegspektrométer) technikdval. Az egyes fémek
koncentréacidjaban szignifikans kilénbséget figyeltink meg a régi és Gjabb mintak kdzott. Kanonikus
diszkriminancia analizisnek alavetve az elemanalizis eredményeit a mézeket a szarmazasi idejuk, illetve
tipusuk szerint sikeresen csoportositottuk. Munkankkal igazoltuk, hogy a mézek nem csak a jelenkor

kornyezeti allapotanak indikatorai lehetnek, hanem régebbi idékre vonatkozé informaciot is 6riznek.

KOSZONETNYILVANITAS: AKUTATAS AZ INNOVACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM
UNKP-20-3-1l. ES AZ UNKP-20-5 KODSZAMU UJ NEMZETI KIVALOSAG PROGRAMJANAK
SZAKMAI TAMOGATASAVAL ES ABOLYAI JANOS KUTATASI OSZTONDIJ TAMOGATASAVAL
KESZULT.
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ViZ A HULLADEKTAROLOBAN? AVAGY A REHIDRATACIO HATASA A CEMENTKO
MATRIXOK SZERKEZETERE

Papp Vanda? Janovics Rébert”®, Nemes Zoltan®, Kéri Ménika®

@ Debreceni Egyetem, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
b Atommagkutatd Intézet, Kornyezetanalitikai Laboratorium (HEKAL), 4026 Debrecen, Bem tér 18/c.
¢ Isotoptech Zrt., 4026 Debrecen, Bem tér 18.

A radioaktiv hulladékok tobb modon is kondicionalhatok veszélyességi szintjiiktél fiiggben. A
kis és kozepes aktivitasu radioaktiv hulladékok egyik leggyakoribb kondicionalasi eljarasa a
cementezés, mely soran egy szilard métrixban immobilizaljdk az anyagokat. [1] A technoldgidban
leggyakrabban alkalmazott alapanyag a portland- cement, mely szervetlen kristalyos anyagok keveréke.
A cement alkalmazhat6sag szempontjabdl fontos tulajdonsagainak optimalizalasa érdekében a szintézis
soran mesterséges szilikatokat, valamint komplexképzé anyagokat adnak a matrixhoz. El6bbi a savas
jellegii hulladékok semlegesitésére, utobbi a migracidra hajlamos komponensek megkotésére szolgal.
Az altalam vizsgalt cementkd matrixok is tartalmaztadk az emlitett komponenseket, ezen feliil az
esetleges alkalmazasi koriilményeknek megfelelé modell oldatot, valamint egyes mintak a radioaktiv
izotopokat modellez6 ionokat is. Az igy késziilt kiilonb6zé 0Osszetételi cementkd matrixokat
hagyomanyos kioldodasi kisérlettel vizsgaltak. Ezen Kisérleteket jol kiegésziti a mintak vizzel val
koélcsonhatasanak, a nedvesedés soran bekovetkezé szerkezetvaltozasnak a vizsgalata, mely folyamatok
tanulmanyozéasara alkalmasak a folyékony fazisu magneses magrezonancian alapul6 moédszerek (NMR).

Munkam sordn kiilonbozé modon készitett cementkdveket nedvesitettem és vizsgéaltam a
folyadékkal valdé interakcié hatasait kis és nagy felbontasi NMR technikakkal (relaxometria,
diffziometria, krioporozimetria, NMR MoUSE) homogén és inhomogén méagneses térben. A mérések
sorén sikeresen elkilonitettik a kiilonb6z6é porusokban elhelyezkedd viztipusokat (réteg porus, gél
porus, kapillaris porus), melyek alapjan Osszehasonlithatova valtak a cementkd matrixok. [2] A
viztipusok mennyiségi eloszlasanak, valamint mobilitdsanak vizsgalata alapjan kovetkeztetéseket
vonhattunk le a porusos szerkezetet illetéen. JOI latszott a komplexképzOk mennyiségi valtozasanak,
valamint a hozzaadott modell ionok jelenlétének hatdsa is a cementkd matrixok tulajdonsagaira.
Mindemellett valtozast talaltunk a hidratacios viszonyokban is attdl fiiggéen, hogy hany napot allt a

cement minta a vizben.

[1] Zagyvai P., Kbkai Zs., Hozer Z., Breitner D., Fabian M., Torok Sz., Borcsok E.; A nukledris lizemanyagciklus
radioaktiv hulladékai, 2013, Egyetemi jegyzet
[2] A. Bede, A. Scurtu, I. Ardelean; Cement and Concrete Research, 2016 (89) 56-62.

A kutatast az NKFI Hivatal (PD OTKA 135169) tamogatta.
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AZ N,N-DIKLORGLICIN KEPZODES- ES BOMLASKINETIKAJA

Simon Fruzsina®, Toth Andrea?, Szabé Maria?, Fabian Istvan®®

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

A vizeket virusok és mikroorganizmusok szennyezhetik, amelyek eltavolitasara klért és/vagy
hipoklorossavat hasznalnak [1, 2]. Ezek az oxidal6szerek az aminocsoportot tartalmaz6 vegyuletekkel
reagalnak és igy kiilonbozé Osszetételli kloraminok alakulnak ki. Az N-kléraminok kémidja tobb
szempontbdl is jelentés. Egyrészt masodlagos fertotlenitészereknek tekinthetdek, mivel az emlitett
szennyezOk vizb6l torténd elpusztitasara képesek. Tovabba biologiai szerepiik is kiemelkedé. Az é16
szervezetben a mieloperoxidaz enzim katalizalja a hidrogén-peroxid és a kloridion kozotti reakci6t, ami
hipoklorossav keletkezését eredményezi. A hipoklorossav az €16 szervezetben is konnyen reagal az
aminosavakkal, peptidekkel és a fehérjékkel. A reakcioban képz6d6 N-kldrozott aminok athatolnak a
sejtek falan, mikdzben oxidativ stresszt képesek kivaltani [3].

Fert6tlenito- és oxidalo képességének koszonhetden tehat a hipoklorossav vizkezelési eljarasok
soran gyakran hasznalt vegyiilet. Bizonyos korulmények kozétt azonban reakcidba 1ép a vizben
megtalalhatd matrixkomponensekkel is és ebben a folyamatban megjelend melléktermékek,
koztitermékek karosak lehetnek az emberi szervezetre az ivoviz fogyasztasa réven [2]. Annak
érdekében, hogy megértsiik ezeknek a vegytileteknek a bioldgiai rendszerekben kifejtett hatasat, el6szor
a reakciok alapos Kinetikai jellemzése, a kozti- és végtermékek azonositasa és vegil ezek alapjan a

reakciok teljes mechanizmuséanak feléllitasa elsddleges fontossagu.

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

[2] M. Deborde and U. von Gunten, Reactions of chlorine with in organic and organic compounds during water
treatment - Kinetics and mechanisms: A critical review. WaterRes. 2008 42, 13-51.

[3] J. M. Pullar, M. C. M. Vissers and C. C. Winterbourn, Living with a killer: The effects of hypochlorous acid
on mammalian cells. lubmb Life 2000 50, 259-266.

Az anyagi forrasért kdszonetet mondok az OTKA K 124983 szamu péalyazatnak.

A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szdmuU projekt keretében, az Eurdpai Uni6 tamogatasaval, az
Eurdpai Regiondlis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valésult meg.

Az Innovacios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-3 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak

szakmai tAmogatésaval készult. s ""{p
A publikacio, illetve az annak keretében ismertetett tudomanyos eredmény a Richter Gedeon Nyrt. altal
létrehozott Richter Gedeon Talentum Alapitvany (székhely: 1103 Budapest, Gyomréi at 19-21.)

tamogatasaval, ,,Richter Gedeon PhD Osztondij” keretében késziilt. wcrex ceorox
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ABSZTRAKTJAI
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MEZEK FIZIKO-KEMIA PARAMETEREINEK BECSLESE KOZELI INFRAVOROS
SPEKTROSZKOPIAVAL ES ELEKTRONIKUS NYELVVEL

Bodor Zsanett?, Benedek Csilla®, Kovacs Zoltan?

aMagyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet, Elelmiszeripari
Méréstechnika és Automatizalas Tanszék, 1118 Budapest, Somloi Gt 14-16.
bSemmelweis Egyetem, Egészségtudomanyi Kar, Dietetikai és Taplalkozastudomanyi Tanszék, 1088 Budapest,
Vas utca 17.

A méz egy értékes élelmiszer, mely taplalkozasélettanilag hasznos anyagokban gazdag. A mézek
Osszetevdinek meghatarozasa szamos kiilonb6z6 analitikai modszerrel lehetséges, melyek sok esetben
dragak, vegyszer-, és id6igényesek. Emiatt sziikség lenne olyan mdodszerekre melyekkel viszonylag
egyszerlien és gyorsan meghatarozhatd a mézek Gsszetétele [1]. Az elektronikus nyelv (E-nyelv) és a
kozeli infravords spektroszkopia (NIR) olyan korrelativ modszerek melyek mérési eredményeib6l
becslémodelleket épitve lehetséges a mézek beltartalmi paramétereinek meghatarozasa. A kutatasunk
célja NIR és E-nyelv alapt becslémodellek épitése a mézek beltartalmi paraméterinek becslésére. A
kutatas soran magyar fajtamézek fiziko-kémiai paramétereit (nedvességtartalom, hamutartalom, pH,
elektromos vezetOképesség), dsszes polifenol tartalmat, rézion (CUPRAC) és vasion (FRAP) redukalo
képességet, szinparamétereit (L*a*b*) és cukortartalmat hataroztuk meg. Az elektronikus nyelv
méréseket AlphaAstree potenciometrikus elektronikus nyelvvel hajtottuk végre, mig a kdzeli infravords
spektroszkopias méréseket kézi késziilékkel végeztiik. A statisztikai adatelemzés soran az el6kezelések
utan a spektralis adatokat osszefiiztiik az elektronikus nyelv drift korrekcidval kezelt adataival, majd a
részleges legkisebb négyzetek regresszioja (PLSR) modszer segitségével becsldmodelleket épitettiink a
mézek beltartalmi paramétereinek becslésére Otszoros keresztvalidacioval. A modellek esetében
meghataroztuk a determinécios koefficiens (RC — modell épités, R°CV -modell validécid), valamint a
becslési hibat (RMSEC — modell épités, RMSECV — modell validacid). Az eredmények kiilonb6zo
becslési pontossagot mutattak a kiilonb6z6 paraméterek esetében, ahol legjobb becslést az elektromos
vezetoképesség esetében tapasztaltuk (RCV = 0,97, RMSECV = 34,22 uS/cm). A gliikoz, fruktoz és
pH esetében R?CV = 0,90, a nedvességtartalom, hamutartalom, L* és b* esetében R?CV = 0,80 feletti,
mig a tobbi paraméter esetében R?CV = 0,70 feletti becslési pontossagot mutattak a modellek. Az
eredmények alapjan a két technika egyuttes alkalmazasa igéretes modszer lehet a mézek beltartalmi

paramétereinek becslésére.
[1] P. M. da Silva,, C. Gauche, L. V. Gonzaga, A. C Costa, R. Fett; Food chemistry, 2016 (196) 309-323.

Az Innovécios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-3-11-SZIE-12 kddszamd Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval
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A FEHERJETARTALOM NOVELESENEK LEHETOSEGEI TOJASALAPU
TERMEKEKBEN

T6th Adrienn®®, Németh Csaba®, Csurka Tamas?, Balla Csaba®, Lérincz Attila®, Friedrich
Laszl6?

aMagyar Agrar- €s Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet, Allatitermék és
Elelmiszertartositasi Technologia Tanszék, 1118 Budapest, Ménesi Ut 43-45
‘bCapriovus Kft, 2317 Szigetcsép, Dunasor 073/72 hrsz.

A tojas az emberiség Gsid6k Ota fogyasztott taplaléka. Kivalé makro- és mikrotapanyag-
Osszetételli élelmiszer, mely pont emiatt az utobbi idében ismételten egyre nagyobb figyelmet kap a
sporttaplalkozasban. Kivalé fehérje- és aminosav-Osszetételének koszonhetben a tojas fogyasztasa
minden korcsoport szamara javallott, de az idGsebb korosztidlyok esetén esszencialis aminosav-
tartalmanak és purinvazas fehérje-mentességének koszonhetden még inkabb javasolhato.

Kutatasunkban arra a kérdésre kerestiik a valaszt, hogy a tojastermékek fehérje-tartalmat milyen
modszerekkel novelhetjik anélkil, hogy a késztermékek érzékszervi tulajdonsagai, vagy techno-
funkcionalis tulajdonségai negativ iranyu valtozast mutatnanak.

Ehhez teljes tojasléhez adagoltunk tojasfehérje-levet (1:1 és 2:1 aranyban). A novelt tojasfehérje-
tartalmu termékekbdl miiszeres szinmérést végeztiink, valamint omlettet készitettiink, melyet laikus
biralok értékeltek.

Eredményeink azt mutatjdk, hogy a megndvelt tojasfehérje-tartalmd termékek szine ugyan
vilagosabb (a tojaslé és kész omlett esetében is), azonban ezt nem értékelték negativ valtozasként a
biralok. A termékek egyéb érzékszervi tulajdonsagai nem valtoztak. Ez alapjan tehéat tojasfehérje
adagolasaval lehetdségiink van a termék fehérje-tartalmat ndvelni, mikozben zsirtartalmat

csokkenthetjuk.

A kutatasunk a 2020-1. 1.2-PIACI KFI1-2020-00027 palyazat segitségével valdsulhatott meg, melyért ezton
is szeretnénk koszénetet mondani.
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BUZA ELELMI ROSTALKOTO OSSZETEVOK SZERKEZETALAKITO SZEREPENEK
VIZSGALATA MODELL TESZTA RENDSZEREKBEN

Németh Renata®, Fekete-Papp Rebeka®, Tomoskozi Sandor?

*Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomdnyi Egyetem, Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudomdnyi
Tanszék, Gabonatudomanyi és Elelmiszermin6éség Kutatocsoport, 1111 Budapest, Szent Gellért tér. 4.

A buzalisztb6l késziilt tészta egyediilalld, viszkoelasztikus viselkedése elsdsorban a sikérképz6
fehérjékbol kialakuld, komplex felépitésti térhalos fehérjeszerkezetnek koszonhetd. Azonban a
tésztaszerkezet kialakitdsaban egyéb lisztosszetevok, mint a keményitd, lipidek és nem-keményitd
poliszacharidok is jelentés szerepet jatszanak, a pontos hatasmechanizmusuk azonban még kevésbé
ismert. A blza nem-keményitd poliszacharidok f& Osszetevéi az arabinoxilanok (AX) kiemelt
jelentéségliek, mivel ferulasav oldallancaikon keresztiil keresztkdtések kialakitasara képesek mas AX
molekulakkal, de akar fehérjékkel is [1, 2].

Kutatbmunkank célja az arabinoxilanok tészta reoldgiai viselkedésében betoltott szerepének
vizsgalata egyrészt egyszerii addiciés modszer alkalmazasdval, masrészt redukcids-oxidacios
(inkorporacios) koriilmények kozott nativ lisztb6l késziilt, valamint izolalt keményitébél és sikérbol
rekonstitualt modelltésztakban. A kisérletek megval6sitasahoz keresekedelmi AX izolatumot, valamint
harom, eltéré keményitoosszetétellel és fehérjetartalommal rendelkezd buzafajta lisztjét alkalmaztuk. A
modelltésztakhoz sziikséges sikér és keményitd izolatumokat a kutatocsoportunkban kifejlesztett
sikérmosoé késziilék segitségével allitottuk eld. A tésztak dagasztasi tulajdonsagainak alakulasat micro-
doughLAB készulékkel kdvettiik nyomon. Az AX izolatumot 1 és 3%-0s mennyiségben adtuk hozza a
nativ és modell tésztakhoz. A tésztakban a redukcids-oxidacios kozeget Oszvald et al. (2009) munkaja
alapjan DTT és KIO3 oldatok hozzdadasaval alakitottuk ki [3].

Az AX hozzaadasa jelentds valtozasokat eredményezett a nativ és modell tésztakban egyarant:
magasabb kezdeti konzisztencia, majd azt koveté nagyobb mértékii ellagyulas jellemezte a tésztakat,
azonban ezek mértéke eltért a kétféle tésztamatrix kozott, illetve a fajtak kozott is észleltink
kilonbségeket. A tapasztalt reoldgiai tulajdonsagok hatterében allé makromolekularis valtozasok és

kolcsonhatasok vizsgélata munkank folytatasanak f6 célkitiizése.

[1] Buksa, K. and Krystyjan, M. Food Chemistry 2019 (287) 176-185.

[2] Janssen, F., Wouters, A.G.B., Meeus, Y., Moldenaers, P., Vermant, J., Delcour, J.A. Food Hydrocolloids
2020 (105) 105771.

[3] Oszvald, M.; Tomoskozi, S.; Tamas, L.; Bekes, F. Journal of Agricultural and Food Chemistry 2009 (57)
10442-10449.

Munkam kapcsolddott a K112179 szamu OTKA palyazat, valamint az Emberi Eréforrasok Minisztériuma
altal meghirdetett Nemzeti Tehetség Program soran elnyert palydzatom (NTP-NFTO-20-B-0272) és a TKP
BME Biotechnoldgia témateruleti program szakmai céljainak megvaldsitasahoz.
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NAGY BIOLOGIAI ERTEKU, ALLATI EREDETU MELLEKTERMEK (VERPOR)
ALKALMAZASA A VASHIANY OKOZTA VERSZEGENYSEG MEGELOZESERE ES
KEZELESERE

Csurka Tamas®?, Toth Adrienn?, Friedrich LaszI6 Ferenc?,
Pasztorné Huszar Klara®

aMagyar Agrar- €s Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet, Allatitermék és
Elelmiszertartositasi Technologia Tanszék, 1118 Budapest, Ménesi Gt 43-45.
bMagyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi Doktori Iskola, 1118 Budapest, Villanyi Gt 29-
43.

Az éallati vér egy elhanyagolt vagohidi melléktermék, pedig igen nagy bioldgiai értékkel
rendelkezik, amely fehérjetartalmdban és vastartalmaban mutatkozik meg. A vashiany okozta
vérszegénység egy hatalmas probléma hazai és nemzetkdzi szinten egyarant, amelynek a
megelozésében, vagy kezelésében a vérporral dusitott ¢élelmiszerek sokat segithetnek. Jelen
publikacioban a vérpor hozzaadasanak hatasat irtuk le vorosaru és péksiutemény esetében a vizaktiviasra,
szarazanyagtartalomra, llomanyra és szinre. A vizaktivitast szobah6mérsékleten, Novasina LabMaster-
aw neo készilékkel, az alloményt SMS TA. XT Plus berendezéssel, a szarazanyagtartalmat pedig
egyszerll tomegallandosagig torténd szaritassal és tomegméréssel hataroztuk meg. A vizaktivitds hem
valtozott a teljes vérporral torténdé dusitds hatdsara, valamin szarazanyagtartalomban is inkabb a
fehérjetobblet jelent meg. A kisérlet soran felhasznalt mennyiségii vérpor nem idézett el szignifikans
valtozast a vordsaru dllomanyaban, mivel annak fehérjetérhaldja, amely magaba zérja a zsir €s a vizet,
hasonl6 szerkezetli a vérpor nélkiil is. Ez alapjan a vérporral dusitott vorésaru (parizsi, krinolin, virsli)
fogyasztoi szempontbodl az ismert, elényds allomanyjellemzoket hozza. Piskotatésztaban a tojaspor
helyett alkalmazott vérpor a kontroll mintahoz képest nem valtoztatta meg a tészta rugalmassagat és
Osszetartasat, amelyek fogyasztoi szempontbol fontos tulajdonsagok, ugyanakkor a tésztat keményebbé
és raghatobba tette, amely bizonyos késztermékek és felhasznalasi modok mellett eldnyként, vagy
hatranyként is jelentkezhetnek. Az eredmények adatot szolgaltatnak a vérport felhasznald

termékfejlesztések szamara.

Az Innovacids és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-3-1 kddszamt Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési es Innovéacios Alapbol finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt.

T "ll[:[lm

A kutatas eredményei a 2020-1. 1.2-PIACI KFI-2020-00027 kodu palyazat segitségével keriiltek
publikélésra.
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KOZELI INFRAVOROS SPEKTROSZKOPIA ALKALMAZHATOSAGA MONILIA
DETEKTALASARA SZILVAKON

Vitalis Fléra®, Bésquez Juan Pablo Aguinaga®, Aouadi Balkis®, Bodor Zsanett?, Zaukuu John-
Lewis Zinia® Gillay Zoltan® Kovéacs Zoltan?

~ *Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudoményi és Technoldgiai Intézet,

Elelmiszeripari Méréstechnika és Automatizalas Tanszék, 1118 Budapest, Somléi ut 14-16.

A gylimo6lcsok nagyon fontos szerepet toltenek be a kiegyensulyozott taplalkozasban. Elsésorban
energiabevitel és egészségmegdrzés céljabol fogyasztjuk dket, ezért korantsem mindegy, hogy milyen
az elfogyasztott gylimolcsok mindsége. A friss gylimolesok Aaltalaban nagy viztartalommal
jellemezhetdk, kivalo forrasai kiilonbozé antioxidansoknak, cukroknak és élelmi rostoknak [1]. A
betakaritasi érettség és a postharvest technoldgiak alapvetden hatarozzak meg a mindségmegorzési idot.
A gylimdlesdk nagyon jo taptalajai a kiilonb6z6 korokozoknak. A kdrnyezeti stressz €s a fiziologiai
karosodas csokkenti a tarolt gyimolcsok ellenalloképességét [2].

A barna rothadast okoz6 Monilinia fajok vilagyszerte komoly veszteségeket jelentenek a
gyumolcstermeslésben [3]. A gyakorlatban mégis minimalis informacio érhet6 el e fert6zés
dinamikajanak roncsoldsmentes és in situ vizsgalatardl. Kutatasunkban ezért célul tiiztiik ki annak
meghatarozasat, hogy a kozeli infravords spektroszkopia (NIRS) mennyiben alkalmazhat6 kiilonb6zo
korilmények kozott tarolt (5 vagy 24 °C) és kiilonbozé6 modon befertézott (sebzett vagy ép) szilvak
monilas fertézottségének kimutatasara 8 napos tarolas soran.

A spektralis adatok gytijtése reflexidos kézi NIR spektrométerrel tortént a szilvak feliiletén 5
mérési pontban a 900-1700 nm tartomanyban. Mérési pontonként 3 egymas koveté spektrumot
rogzitettink. Az igy kapott spektrumok eldkezelését kovetden a mintazatok feltérképezéséhez
fokomponens elemzést (PCA), a befertézés modja, a mérési pont és a fertézés lathatod jelei alapjan
definialt csoportok szerinti osztalyozashoz linearis diszkriminancia elemzést (LDA) alkalmaztunk.

Eredményeink alapjan a kiilonb6z6 modon tarolt szilvak fényelnyelésében kimutathatd
valtozasok kovetkeztek be. A mintacsoportok természetesen nagy variabilitdsa miatt az osztalyozé
modelleket optimalizalni kellett. Beigazolddott, hogy a monilias fert6zés nagymértékben fiigg a tarolés
koriilményeitdl. Elesebb elkiiloniilési trend volt jellemz a 24 °C-on tarolt és sériilt szilvak esetében az
5 °C-on taroltakhoz képest. A barna rothadas lathato jeleit a 3. napon figyelhettiik meg el6szor, de a

NIR technikaval detektalhatdk voltak a lathato jeleket még nem mutaté gyumolcsok.

[1] J.L.Slavinand B. Lloyd, Advances in Nutrition, 2012(3), 506-516.
[2] R. Barkai-Golan, Amsterdam: Elsevier Science, 2001.
[3] D. Singhand R. R. Sharma, Elsevier Inc., 2018.

A kutatds az Innovéacios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-3-11-SZIE-25 kdodszamu palyazat, a
GINOP-2.2.1-18-2020-00025 szamu projekt, valamint az Agricolae cégcsoport és partnereik tAmogatésaval
valosult meg.
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HALOAZIDALAS: 1-C SZUBSZTITUALT GLIKALOK VICINALIS
BIFUNKCIONALIZALASA

Homolya Agnes?, Peleskei Zséfia®, Jedloczki Ivett?, Somsak LaszI6?, Juhasz LaszI6?

®Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, 4032, Debrecen, Egyetem tér 1.

A szénhidratok az el6 szervezet igen fontos épitékovei [1, 2], a mono-, oligo- és poliszacharidok
kiilonboz6 tapanyagok, vaz-és kotészovetek alkotoelemei lehetnek. Ezen kivil részt vesznek a
sejtfelszini jelfelismerési és jeltovabbitasi folyamatokban is [3].

Az 1-C szubsztitudlt glikalok olyan telitetlen szénhidratszarmazékok, amelyekben az anomer
centrumon szénatomon keresztll kapcsolodnak szubsztituensek, példaul CN, CO,CHs vagy CONH>
csoportok. A glikalok molekulajaban talalhaté endociklusos kettés kotés alapvetéen meghatarozza ezen
vegyiiletek atalakitasi lehetéségeit. A szubsztitualt szarmazékok C-1 atomjan 1évé elektronszivo
csoportok jelent6sen befolyasolhatjak a kettds kotés reaktivitasat, megnehezitve ezzel a glikalokra
jellemzd elektrofil addicios reakciokat. Az elektronszivd szubsztituensek jelenléte miatt igy Uj tipusd
reaktivitassal kell szamolnunk az 1-C szubsztitualt glikalok esetén.

A kutatécsoportunkban kidolgozott médszer alapjan ezen szubsztitualt szarmazékok eléallithatok
anhidro-aldonsavakbdl és (ulozilbromid)onsavak szarmazékaibol kiindulva [4-6], igy lehet6ségiink
nyilik a C-1 atomon elektronszivo szubsztituenst tartalmazé glikalok reakcidinak részletes vizsgalatara.

Kutatdbmunkank sordn tanulmanyoztuk az 1-C szubsztitualt glikal szarmazékok haloazidalasi
reakcioit, és kisérleteket végeztiink arra nézve, milyen szerepe van a véddcsoportoknak, a szénhidrat
molekula konfiguracidjanak, valamint az alkalmazott kortlményeknek a reakciok lefutdsara, az

atalakitasok regio- és sztereoszelektivitasara.

[1] A. Varki; Glycobiology 1993 (3) 97-130.

[2] R. A. Dwek; Chemical Reviews 1996 (96, 2) 683-720.

[3] H.J. Gabius; Ed. The Sugar Code - Fundamentals of Glycosciences; Wiley-VCH: Weinheim, 2009.
[4] S.H.Mahmoud, L. Somsék, I. Farkas; Carbohydrate Research, 1994 (254) 91-104.

[5] L. Somsak; Carbohydrate Research, 1989 (195) C1-C2.

[6] L Kiss, L. Somsak; Carbohydrate Research 1996 (291) 43-52.

A kutatds a Richter Gedeon Talentum Alapitvany és a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacios Hivatal
FK128766 szamu péaly4zat tAmogatéséaval valosult meg.
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88GA-NODAGA-LACN-E[C(RGDFK)].GLIKOPEPTID ALAPU RADIOFARMAKON
SZINTEZISE

Gyuricza Barbara®®, P. Szab6 Judit®®, Araté Viktoria®®, Daniel Sziics®®, Vagner Adrienn®,
Szikra Dezs6*®, Fekete Aniko?

aDebreceni Egyetem, AOK Orvosi Képalkoté Intézet Nuklearis Medicina Nem Onallé Tanszék, 4032, Debrecen,
Nagyerdei krt. 98.
®Debreceni Egyetem, Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola, 4032, Debrecen, Egyetem tér 1.
°Debreceni Egyetem, Klinikai Orvostudomanyok, 4032, Debrecen, Nagyerdei krt. 98.
dDebreceni Egyetem, Gydgyszerészeti Tudomanyok Doktori Iskola, 4032, Debrecen, Nagyerdei krt. 98.
eScanomed kft. 4032, Debrecen, Nagyerdei krt. 98.

Az avBs integrin receptorok fontos szerepet toltenek be az angiogenesis valamint az attétképzés
kialakulasaban. Az arginin-glicin-aszparaginsav tripeptid szekvenciat tartalmaz6 RGD peptid analégok
nagy affinitassal és specificitassal kotédnek az avBs integrin receptorokhoz, ezért pozitron emittalo
radioizotoppal jelzett szarmazékai alkalmasak az owBs integrin expresszidjanak detektalasara. A
galectin-3 receptor szintén fokozottan expresszalddik a tumoros sejtekben és azok metasztazisaban.
Ennek a receptornak a lakt6zamin a természetes liganduma. A kutatas célja egy kettés targetalasa
glikopeptid, nevezetesen a ®Ga-NODAGA-LacN-E[c(RGDfK)], radiofarmakon szintézise, valamint
radiokémiai vizsgalata.

El6szor egy azidopropil aglikonnal rendelkezé laktézamin szarmazék szintézisét valdsitottuk
meg, majd a kapott vegyiiletet bifunkciés NODAGA-NHS kelatorhoz kapcsoltuk. Az igy eléallitott
vegyiiletet rézmentes gytriifesziiltség indukalta klikk reakcioval konjugaltuk az E[c(RDGfK)]2
peptidhez. Ezt kovetden optimalizaltuk az eldallitott prekurzor ®Ga izotoppal torténé radiokémiai
jelzését, meghataroztuk a radiojelzett vegyulet oktanol-viz megoszlasi héanyadosat, valamint
megvaldsitottuk a stabilitas vizsgalatat.

Sikeresen eldallitottuk a *®Ga-NODAGA-LacN-E[c(RGDfK)], radiofarmakont, melynek
radiokémiai tisztasaga >99%. Meghataroztuk a radiotracer logP értékét is, amely -2,58 adddott, ez
alapjan arra kovetkeztethetiink, hogy az eldallitott radiojelzett glikopeptid hidrofil. Megvaldsitottuk a
radiofarmakon stabilitas vizsgalatat is human szérum, 0,01 M EDTA, valamint 0,01 M oxalsav oldatok
jelenlétében. Mindharom esetben 2 dra elteltével is stabil maradt a radiotracer. A radiofarmakon

biolégiai vizsgalata még folyamatban van.
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MODOSITOTT NUKLEOZIDSZARMAZEKOK SZINTEZISE ES ANTIVIRALIS
VIZSGALATAI

Bege Mikl6s™*¢, Borbas Anikg"*

8MTA-DE Molekularis Felismerés és Kdlcsonhatas Kutatdcsoport, 4032 Debrecen Egyetem tér 1
°DE GYTK Gyogyszerészi Kémia Tanszék, 4032 Debrecen Egyetem tér 1
°Egészségipari Intézet, Debrecen, Nagyerdei Krt. 98
dViroldgiai Nemzeti Laboratdrium, Szentagothai Kutatokdzpont, 7624 Pécs, Ifjlsag Gtja 20

A virusellenes kemoterapia nélkuldzhetetlen eszkdzei a kiilonbozé nukleozidanalogok melyeket
tobbek kozott HSV, Herpes és HIV ellen is sikeresen hasznalnak [1-2]. A COVID-19 jarvany
kirobbanasa utan a kutatok komoly erdfeszitéseket tettek a mar meglévd, forgalomban 1évé antiviralis
gyogyszerek Ujrapozicionalasara, mely soran szamos nukleozidszarmazék bizonyult igéretesnek a
SARS-CoV-2 ellen (pl. favipiravir, remdesivir) [3], de az atiit6 siker egyel6re elmaradt. Mindezek miatt
nagy jelent6sége van Uj, originalis hatéanyagok fejlesztésének.

Tanszékiinkodn Kiterjedt kutatomunka folyik 0j nukleozidszarmazékok eléallitasa terén, melynek
eredményeképp szamos teljesen 0j molekulat allitottunk elé, melyek potencialis antiviralis
hatdanyagjeldltek is. Kilenc D-xilo- és egy D-arabino-konfiguraciojt, tioladdicioval eldallitott
nukleozidszarmazék lett bevonva SARS-CoV-2 elleni antivirdlis vizsgalatokba, és a 10 vegyiiletb6l
harom jo, egy pedig mérsékelt aktivitast mutatott a virus ellen. A kis térkit6ltésii alkilszulfanilmetil
szubsztituenst hordozo szarmazékok voltak aktivak, mig a nagy térkitoltésti alkil-, vagy
cukorszarmazékokat hordoz6 vegyuletek hatastalanok voltak. A hatdsmechanizmus felderitése
érdekében a vizsgalt vegyiiletek viralis endonukleazokhoz vald kotédésének in silico tanulmanyozasa

folyamatban van.

[1] K. L. Seley-Radtke, M. K. Yates, Antiviral Research, 2018, 154, 66-86
[2] M. K. Yates, K. L. S. Radtke, Antiviral Research, 2019, 162, 5-11H.
[3] Y.Wang etal. Lancet, 2020, 395, 1569-78.

A prezentacio elkészitését a GINOP-2.3.4-15-2020-00008 szamu projekt tAmogatta. A projekt az Eurépai
Uni6 tdmogatéasaval, az Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valdsult meg.
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SZEN-SZEN KOTESEK KIALAKITASA C-GLIKOZIL-METILEN-KARBENEKEN
KERESZTUL - UJABB EREDMENYEK

Szakécs Bence?, Kaszés Timea?, Csordas Aliz?, Katona Nora Erzsébet?,
Barath Balazs Aron®, Blaga Tekla®, Somsak Léaszl6% Toth Marietta®

@Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen Egyetem tér 1.

Az elmult években megjelentek az N-tozilhidrazonok mint 0 tipust, sokoldalt kapcsold
reagensek az atmenetifém-katalizalt, valamint fémmentes keresztkapcsolasi reakciokban [1-3]. A
Bamford-Stevens-reakcié soran az N-tozilhidrazonokb6l in situ képzédnek a megfeleld
diazovegyiiletek, melyekbdl nitrogénkilépéssel karbén képzédik. Ez a reaktiv intermedier képes
beékelédni az O-H, S-H és N-H kotésekbe katalizatormentes korlilmények kozott, illetve C-C kotés
kialakitasa is lehetséges fémkatalizator mellett.

A kozelmultban kutatécsoportunkban szisztematikus kutatdbmunka vette kezdetét, amely sorén az
anhidro-aldéz tozilhidrazonok atmenetifém-katalizalt, illetve fémmentes kapcsolasi reakcioit vizsgaltuk
[4-9]. Ennek eredményeként Kaszds Timea és munkatarsai sikeresen alakitottak ki C-O, C-S, és C-N
kotéseket katalizatormentes, valamint C-C kotéseket fémkatalizalt keresztkapcsolasi reakcidkban C-
glikozil-formaldehid tozilhidrazonokbol kiindulva.

A megkezdett kutatast kiterjesztettiik aril-jodidok és -triflatok kapcsolasi reakcidinak vizsgalatara
is, mivel a reaktiv kapcsolé agensek hasznalata varhatéan a szubsztitualt exo-glikalok jobb hozamu
szintéziséhez vezet. Ezen Kivil vizsgaltuk az anhidro-aldéz tozilhidrazonok aromas boronsavakkal

torténd kapcsolasi reakcioit is fémmentes koriilmények kozott kiilonbozé bazisok alkalmazasa mellett.

[1] Z. Shao, H. Zhang, Chemical Society Reviews, 2012 (41) 560-572.

[2] Q. Xiao, Y. Zhang, J. Wang, Accounts of Chemical Research. 2013 (46) 236-247.

[3] H.Wang, Y. Deng, Z. Shao, Synthesis, 2018 (50) 2281-2306.

[4] T.Kaszés, M. Téth, S. Kun, L. Somsak, RSC Advances, 2017 (7) 10454-10462.

[5] T. Kaszés, M. Téth, L. Somsak, New Journal of Chemistry, 2017 (41) 13871-13880.

[6] T.Kaszés, A. lvanov, M. Téth, P. Ehlers, P. Langer, L. Somsak, Carbohydrate Research, 2018 (466) 30-
38.

[7] T.Kaszés, M. Téth, P. Langer, L. Somsak, Advanced Synthesis & Catalysis, 2019 (361) 105-117.

[8] T.Kaszas, I. Cservenydk, E. Juhasz-T6th, A. E. Kulcsar, P. Granatino, U. J. Nilsson, L. Somsak,
M. Téth, Organic & Biomolecular Chemistry., 2021 (19) 605-618.

[9] T. Kaszés, M. T6th, L. Somsék, New Journal of Chemistry, 2017 (41) 13871-13880.

A kutatéds a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal FK128766 szdmu palyazat tAmogatéasaval
késziilt.
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AZ ADATERTEKELES FONTOSSAGA A GLIKOPROTEOMIKABAN

Sugar Simon'?, T6th Gabor'®, Bugyi Fanni'*, Vékey Karoly', Drahos LészI6", Turiak Lilla*

'E6tvos Lorand Kutatd Haldzat, Természettudomanyi Kutatdkozpont, MS Proteomika Kutatécsoport
2Semmelweis Egyetem, Gydgyszertudomanyok Doktori Iskola
2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Oldh Gyérgy Doktori Iskola
2E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Hevesy Gyorgy Doktori Iskola

Omikai vizsgalatok esetén az adatértékelés kozponti fontossagu, hiszen nagymértékben
befolyasolhatja az eredményeket, igy a levont bioldgiai kovetkeztetéseket is. Tdmegspektrometria alapu
nagyateresztéképességli kvantitativ vizsgalatok esetén — példaul proteomikaban és glikoproteomikaban
— ez kiilondsen fontos, a mintacl6készitésbol és az analitikai mérésbél adédd hibdk minimalizalasa
érdekében.

Proteomikai és glikoproteomikai adatok értékelésével kapcsolatban nincs kialakult tudomanyos
konszenzus — a megfelelé modszer kivalasztasanak fontossagan kivil — ennek részben az az oka, hogy
kiilonb6z6 adatsorok esetén az optimalis adatértékelési mddszer is valtozhat. Proteomikai adatok
értékelésével kapcsolatban tobb kivald dsszefoglald publikacié is megjelent a kdzelmdltban [1-3],
glikoproteomikaval kapcsolatban azonban ez nem mondhato el, a kutatasok itt elsésorban az
automatizalt szoftveres azonositas fejlesztésére fokuszalnak [4,5].

Kutatasom elsédleges célja az, hogy a jelenleg hasznalatos adatértékelési metodikak kozil —
els6sorban a normalizalasra és imputalasra koncentralva — megallapitsam melyek alkalmasak leginkabb
komplex mintadkbdl intakt N-glikopeptidek vizsgalatara. Ebben az eléadasban egészséges és rakos
prosztata szdveteket 6sszehasonlito glikoproteomikai adatsorunkon mutatom be, hogy mekkora hatassal
van az eredményekre — igy a biologiai kovetkeztetések levondsara — kiilonbozé adatértékelési

modszerek hasznalata.

[1] T. Vvilikangas, T. Suomi, & L. L. Elo; Briefings in bioinformatics, 2018 (19), 1-11.

[2] M. Liu, & A. Dongre, Briefings in Bioinformatics, 2020 (22), bbaal12.

[3] L.Jin, Y.Bi, C.Hu,J.Qu,S. Shen, X. Wang, & Y. Tian; Scientific reports, 2021 (11), 1-11.

[4] W. Cao, M. Liu, S. Kong, M. Wu, Y. Zhang, & P. Yang; Molecular & Cellular Proteomics, 2021, 100060.
[6] W. Zeng, W. Q. Cao, M. Q. Liu, S. M. He, & P. Y. Yang; bioRxiv, 2021.

AZ INNOVACIOS ES TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM UNKP-20-3-1 KODSZAMU UJ NEMZETI
KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACIOS
ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.
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NISOD ENZIMMODELLEK KOORDINACIOS ES KINETIKAI SAJATSAGAI

Bonczidai-Kelemen Déra®, May Néra Veronika®, Fabian Istvan®®, Lihi Norbert*©

@ Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
b Természettudomanyi Kutatokozpont, 1117 Budapest, Magyar tuddsok korutja 2
¢ MTA-DE Redoxi- és Homogén Katalitikus Reakciélié\ilelchanizmusa Kutatdcsoport, 4032 Debrecen, Egyetem

A nikkelt tartalmazé szuperoxid-dizmutaz enzimben a szuperoxid gydkanionnal torténé reakcio
soran a fémion oxidaciés szama +2 és +3 kdzott valtozik. Az enzimben a fémion megkotéséért felelés
régidban szamos, oxidaciora érzékeny aminosav talalhaté meg, azonban az oxidacié/redukcié fémion
kdzpontd. Kutatocsoportunk mar korabban vizsgéalta a fémion megkétése szempontjabol kiemelt
fontossag NiSOD kot6é hurkot és annak SOD aktivitasat, valamint a kétéhurok néhany mutansanak
sajatsagait [1,2].

Az eddigi eredményeink alapjan egy olyan mutanst akartunk vizsgalni, amely jobban stabilizalja
a Ni(lll)-iont. Ennek eredményeképp a kilenc aminosavbol allo kotéhurok masodik helyén 1év6 ciszteint
penicilaminnal helyettesitettiik. Feltételeztiik, hogy a két metilcsoport elektronkiild6 tulajdonsaga révén
hozzajarulhat a dizmutalasi reakcioban képz6do +3-as oxidacids allapot stabilizalasahoz. Az eldéadas
soran ezen Uj mutdns nikkel-komplexének oldategyensulyi-, spektroszkopiai- és SOD-aktivitas

vizsgalata keril bemutatasra, 6sszehasonlitva a nativ fragmens nikkel-komplexének sajatsagival.

[1] N.Lihi, D. Kelemen, N. V. May, |. Fabian Inorganic Chemistry, 2020, 59(7) 4772-4780.
[2] D. Kelemen, N. V. May, M. Andrasi, A. Gaspar, |. Fabian, N. Lihi Chemistry - A European Journal, 2020
26(70) 16767-16773.

Koszonetnyilvanitas: A szerz6k koszonetet mondanak az NKFITH PD-128326 és K-124983 sz. palyazatainak.
A munka az Innovéacios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-4-11 kddszam( Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak, tovabba a Kooperativ Doktori Program Doktori Hallgat6i Osztondij Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott szakmai tAmogatasaval készilt.
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KISMOLEKULAS REZ(11)-KOMPLEXEK, MINT SOD MIMETIKUMOK: A TIROZIN
OLDALLANC SZEREPE A SOD AKTIVITASBAN

Di6szegi Robert®, Kelemen Déra*®, Bényei Attila Cs., May Néra Veronika®, Fabian Istvan®®,
Lihi Norbert*®

@Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen Egyetem tér 1.
®Debreceni Egyetem, Kémiai Doktori Iskola, 4032 Debrecen Egyetem tér 1.
°Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen Egyetem tér 1.
dMagyar Tudomanyos Akadémia, Természettudomanyi Kutatdkézpont, 1117 Budapest Magyar Tuddsok Korutja
2.
¢Debreceni Egyetem, MTA-DE Redoxi- és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport, 4032
Debrecen Egyetem tér 1.

A szuperoxid dizmutaz enzimek a szervezetben képz6dd szuperoxid gyodkanion
felhalmoz6dasa a DNS karosodasat, végul sejthalalt idézhet el6. [1] Mara egyértelmiivé valt, hogy egyes
gyulladasos folyamatokban, illetve daganatos megbetegedésekben a reaktiv gyokék mennyisége
alkalmazasa, amelyek képesek a szuperoxid anion mennyiségét jelentGsen csokkenteni és mara mar
klinika II. fazisban sikeresen is alkalmaznak kis molekulatomegli mangan-komplexeket ebbdl a célbol.
[2] Réz esetén ugyanakkor kevés informacio all a rendelkezésre. Emiatt munkank soran olyan 4j SOD
mimetikumokat vizsgaltunk, amelyek piridin alapvazu, de 2,6 poziciokban alanin (PydiAla) vagy tirozin
(PydiTyr) molekularészleteket tartalmaznak. Ezen ligandumok réz(Il)-komplexeit allitottunk elé és
jellemeztiik pH-potenciometrias, spektroszképias (UV-vis, CD, MS, EPR), szamitasi (DFT) és
rontgendiffrakcids szerkezetvizsgalati mddszerekkel. Mindkét ligandum nagy stabilitdsi komplexeket
képzett a (Npiridin,N—, N-) donorcsoportokon keresztill, amelyet a karboxilat-csoportok koordinacidja
egészitett ki. Habar a donorcsoportok szama és mindség a két ligandum esetén azonos, a tirozin
alegységet tartalmazo vegyllet nagyobb réz(11)-koté affinitast mutat, ami az oldallancokon 1év6 aromas
szubsztituensek elektronkiildd jellegével magyarazhato. Mindkét réz(I1)-komplex kivalo SOD aktivitast
mutat, azonban a PydiTyr réz(I1)-komplexnek kisebb az IC50 értéke. Ennek oka valdszintileg a fenolos-
OH csoport jelenléte, ami a szuperoxid anion gydk kotodését segiti eld azaltal, hogy a szuperoxid

anionnal hidrogénkdtést 1étesit és azt a kdzponti fémionhoz kdzel stabilizalja.

[1] A. F. Miller; Current Opinion in Chemical Biology, 2004 (8) 162-168.
[2] D. Salvemini, Z. Q. Wang, J. L. Zweier, A. Samouilov, H. Macarthur, T. P. Misko, M. G. Currie, S.
Cuzzocrea, J. A. Sikorski, D. P. Riley; Science, 1999 (286) 304-306.

Kdszonetnyilvanitas: A szerzdk koszonetet mondanak az NKFIH PD-128326 és K-124983 sz. palyazatainak.
A munka az Innovacios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-4-11 kédszami Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak, tovabba a Kooperativ Doktori Program Doktori Hallgatéi Oszténdij Programjanak a
Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovéacios Alapbdl finanszirozott szakmai tAmogatésaval késziilt.
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HALLOYSIT-CINK-OXID KOMPOZITOK ELOALLITASA, SZERKEZETVIZSGALATA
ES FOTOKATALITIKUS AKTIVITASUK MINOSITESE

Zsirka Balazs®, Nagy Krisztina®, Vagvolgyi Veronika®, Horvath Erzsébet?®, Krist6f Janos?

2 Fellletek és Nanostruktirak Kutatdcsoport/Analitikai Kémia Kutatdcsoport,
Természettudomanyi Kdzpont, Mérnoki Kar, Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.

A halloysit agyagasvany egy termeészetes, nagy mennyiségben rendelkezésre all6 1:1 tipust
filloaluminoszilikat, a kaolinit hidratalt polimorf modosulata. A halloysit tipikus nanotekercses
morfoldgiat alkot, amely porozitasa katalitikus alkalmazas szempontjabél kedvezd. A kiilsé (Si-O) és
belsé (Al-OH) fellletei kémiailag modosithatok, a fellletmdédositott halloysit kdrnyezettechnoldgiai
alkalmazasa igen igéretes teriilet [1]. A halloysitot jelenleg féként katalizator-hordozoként alkalmazzak
[2], amikor a katalitikus aktivitasanak ndvelése érdekében a felliletére vagy porusaiba szerves/szervetlen
katalizatorokat, altaldban atmenetifém-oxidokat (pl. TiO2, ZnO) deponélnak [3].

Munkankban egy természetes halloysitbol kiindulva, kiilonb6z6 atmenetifém-oxid tartalmi
halloysit-ZnO kompozitokat allitottunk el6. A szintézist szol-gél eljaras és hékezelés kombinaciojaval
végeztik, egy a szennyezéanyagok minimalizalasat lehetévé tevé prekurzor eldallitasan keresztil. A
halloysit hordoz6é mindsitése, az asvanyos szennyezék és a kialakitott ZnO azonositasa por-
rontgendiffrakcidval (XRD) tortént, a szerkezetvaltozasok nyomon kdévetését rezgési spektroszkdpiaval
(FTIR-ATR) és XRD modszerek alkalmazasaval végeztik. A termikus szerkezetroncsolddas elkeriilése
érdekében a maximalis h6kezelési hémérsékletet termikus analizis (TG/DTG) segitségével hataroztuk
meg. A kompozitokon Kkialakitott ZnO morfologidjanak meghatarozédsa transzmisszids
elektronmikroszképia (TEM), mig kompozitok 0Osszetételének térképezése energiadiszperziv
rontgenspektroszkopia (TEM-EDX) alkalmazésaval tortént. Az eléallitott halloysit-ZnO kompozitok
fotokatalitikus aktivitasat 365nm-es UV besugarzas melletti folyadékfazisu, oxalsav és 4-nitrofenol (4-
NF) tesztvegyulet eltavolitasan keresztil vizsgaltuk. Az eredmények alapjan az eléallitott halloysit-ZnO
kompozitok katalitikus aktivitasa kedvez6bb, mint a tiszta ZnO katalizatoré, igy fotokatalizatorként

torténd alkalmazasuk igéretes lehet.

[1] H. Guan, Y. Zhao 9. fejezet - Decontamination application of nanoclays, in: G. Cavallaro, R. Fakhrullin,
P.B.T.-C.N. Pasbakhsh (Szerk.), Micro and Nano Technologies Series, Elsevier, 2020 pp. 203-224.
https://doi.org/10.1016/B978-0-12-816783-0.00009-8.

[2] M. Massaro, C.G. Colletti, G. Lazzara, S. Milioto, R. Noto, S. Riela, Journal of Materials Chemistry A. 2017
(5) pp: 13276-13293. https://doi.org/10.1039/c7ta02996a.

[3] S. Sadjadi, Halloysite-based hybrids/composites in catalysis, Applied Clay Science 2020 (189) 105537, pp:
1-31 https://doi.org/10.1016/j.clay.2020.105537.

Kdészonetnyilvanitas: a munka pénziigyi hatterét a GINOP-2.3.2-15-2016-00016 és a GINOP-2.3.2-15-2016-
00084 (tarsfinanszirozé a Széchenyi 2020 program) szamu projektek biztositottak.
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TOMEGMARADEK ANALIZIS (MARA) ALKALMAZASA FLAVONOIDOK
PROFILOZASRA NAGY FELBONTASU TOMEGSPEKTRUMOK ESETEN

Roth Gergs™®, Nagy Tibor?, Kuki Akos®, Zsuga Miklés® és Kéki Sandor?

2Alkalmazott Kémiai Tanszék, Természettudomanyi és Technoldgiai kar, Debreceni Egyetem, Egyetem tér 1, H-
4032 Debrecen, Magyarorszag
K émiai Tudomanyok Doktori Iskola, Debreceni Egyetem, Egyetem tér 1, H-4032 Debrecen, Magyarorszag

A falvonoidok jelentds vegyiiletcsoportot képviselnek a metabolitok korében, fontos funkciokat
toltenek be a névények mitkodésében. Tovabba gyogyhatasu vegyiiletek, a legtobb névény jotékony
hatasa ezen vegyliletcsaladhoz tartozik. Az altalunk fejlesztett modszer egy 1 lehetdséget nyit ndvényi
extraktumok flavonoid tartalmanak atfogo vizsgalatara direkt injtektalasos tdmegspektrometrias mérés
esetén. A kozvetlen injektalas elonye a gyorsasag, hatranya, hogy a keletkez6 tomegspektrumban
minden komponens elvalasztas nélkil, egyszerre jelenik meg, ami akar tébb ezer csucsot is jelenthet.
Az altalunk kitalalt adatbanyaszati eljaras tobblépéses témegmaradék analizist (M-MARA (multi-step
mass-remainder analysis)) alkalmaz a ndvényi mintak extraktumjaibol mért tdmegspektrumok
kiértékeléséhez, emellett ez a sziirési algoritmus lehetévé teszi az elemi dsszetétel meghatarozast is. A
M-MARA egy egyszeri matematikai és logikai eljarast hasznal, melyet egy hagyomanyos
tablazatkezel6 szoftverben alkalmazhat6. A nagy elénye a metddusnak, hogy nem igényel nagy
teljesitményli szamitdgépet és rendkiviil gyors, ami valds idében torténd alkalmazast tesz lehetové, akar
tandem-spektrometrids méres esetén is. A méréseink soran 10 fajta ndvény 29 extraktumjat vizsgaltuk,
mintanként 6t-6t méréssel melyeknél a mérési idé harom perc volt. Az igy kapott tomegspektrumokban
a cstcsok szama nagyobb, mint 1000, melyekb6l a modszer par masodperc alatt esetenként 67
flavonoidot azonositott [1]. Eredményeinket egy flavonoid adatbazissal validaltuk [2]. A mérések és a
cstcsok sokasaga tlikrozi, hogy manuélisan, valamint elvalasztas technikéaval csatolva, az eredmények

elkésziilte napokkal, de akar hetekkel is tobb iddt venne igénybe.

[1] Nagy, T.; Réth, G.; Kuki, A.; Zsuga, M.; Kéki, S.; International Journal of Molecular Sciences, 2021, 22
(2), 864.

[2] Flavonoid Database, Arita Laboratory, National Institute of Genetics,
http://metabolomics.jp/wiki/Category: FL

Koszonjiik a kovetkezé palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: NKFI FK-132385,
valamint a GINOP-2.3.2-15-2016-00041, GINOP-2.3.3-15-2016-00004 és a GINOP 2.3.3-15-2016-00021
palydzatoknak, amelyek az Eurdpai Unié tamogatasdval és az Eurodpai Regiondlis Fejlesztési Alap
tarsfinanszirozasaval valdsultak meg. Tovabba munkéankat az MTA Bolyai Janos Kutatoi Osztondij is
tamogatta, a munka az Innovéacios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-20-5 kodszamu Uj Nemzeti
Kivalosag Programjanak a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott szakmai
tdmogatésaval készilt.
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FLAVON-AMINOSAV-ESZTEREK KIRALIS FOLYADEKKROMATOGRAFIAS
ELVALASZTASA KULONBOZO POLISZACHARID ALAPU KIRALIS
ALLOFAZISOKON

Szabados Anna, Kiss-Szikszai Attila

Szerves Kémia Tanszék, Debreceni Egyetem, H-4032 Debrecen, Egyetem Tér 1.

A forgalomban 1év6 gyogyszerkészitmények tobb mint fele kirdlis vegyiilet [1]. Egy kiralis
molekula két formaja fedésbe nem hozhato, tukorképi méasa egymésnak, melyeket enantiomereknek
neveziink. Az emberi szervezet képes a molekulékat kiralisan megkutlénboztetni, ennél fogva egy adott
gydgyszermolekula két enantiomerjének farmakolOgiai hatasa nagy kilonbséget mutathat. Nem
meglepd tehat, hogy elényben részesitik a csak bioldgiailag aktiv izomert tartalmazd gyogyszer-
készitményeket [2]. Ebbdl kifolyolag a kirdlis elemzések iranti igények egyre csak nének és ezen
elvalasztasok a gyogyszerfejlesztés minden szakaszaban fontos szerepet kaphatnak [3].

Az enantiomerek elvalasztasara az egyik leggyorsabb és legjobb eredményt nyGjt6 technika
a kromatografias elvalasztas, ahol a kiralis kdrnyezetet altalaban kiralis all6fazis biztositja. Bar a
nagynyomasu folyadékkromatografia (HPLC) mar régoéta jelenlévd technika, folyamatos fejlodés
mellett tudja csak kielégiteni az egyre novekvo igényeket [3]. A kiralis HPLC a kiralis szelektor és az
enantiomerek kozotti diasztereomer par képzésén alapul. Az egyik enantiomer jobban kotddik
a feliilethez, igy tobb id6t tolt az oszlopon és nagyobb retencids idonél jelentkezik a kromatogramon.
A ko6t6dés kiilonbozo erbsségii és mindségii intermolekularis kdlcsonhatasok eredménye, mint példaul
hidrogén-koteés, ionos-, n-n-, dipdl-dipdl- és van der Waals kolcsdnhatasok [4].

Célul thiztiik ki a tanszékiinkon szintetizalt valtozatosan szubsztitualt flavon-aminosav-észterek
kiralis folyadékkromatografias elvalasztasanak tanulmanyozasat hat kiilonboz6é kémiailag kotott kiralis
alléfazison (Chiralpak 1A-3-1F-3). Az elvalasztasok sordn a kolonna cseréjének hatasat vizsgaltuk a
kromatografids rendszert leir6 paramétérekre. A mérési adatokbdl nyert informaciokbdl
kovetkeztetéseket kivantunk levonni a kiralis elvalasztast lehet6vé tévé kolcsonhatasokrol és
kortiilményekrol. Az altalunk tanulmanyozott kromatografias rendszert leird paraméterek a kovetkezok:

felbontés, retencids id6, elmélet tanyérszam, szelektivitas és retencios tényezo.

[1] K. M. Rentsch.; Journal of Biochemical and Biophysical Methods, 2002 (54) 1-9.

[2] L.A. Nguyen, H. He, C. Pham-Huy; International Journal of Biomedical Science, 2006 (2) 85-100.
[3] Y.Zhang, S. Yao, H. Zeng, H. Song, Current Pharmaceutical Analysis, 2010 (6) 114-130.

[4] G. K. E. Scriba, Journal of Chromatography A, 2016 (1467) 56-78.

A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szdmu projekt keretében, az Eurdpai Uni6 tamogatasaval, az
Eurdpai Regionélis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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FOLYAMATOS ULTRAHANGOZOTT CSOKRISTALYOSITO FEJLESZTESE EGY
ACETILSZALICILSAV FLOW REAKCIOELEGY DIREKT FELDOLGOZASARA

Szabé-Tacsi Kornélia®, Nagy Zsombor Krist6f®, Marosi Gyorgy®, Pataki Hajnalka®

a8Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomdanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest,
Budafoku ut 8.

A gyobgyszeripari hatéanyagok eldallitasa, valamint az ezt kovetd készitménytechnologia
hagyomanyosan szakaszos lépések sorozatabdl all, mig a hasonlé volumenben gyarté ipardgakban a
gazdasagosabb és biztonsagosabb folyamatos technoldgiakat is elterjedten alkalmazzak. A felsorolt
elénydket felismerve a gyogyszeripari szereplok a hatosag képviseldivel dsszefogva szorgalmazzak az
atallast. Ennek megfeleléen kutatbmunkam célja az acetilszalicilsav (ASA) flow szintézissel elGallitott
tobbkomponensti  reakcioelegyének direkt feldolgozasa kiilonféle folyamatos kristalyositasi
technoldgiakkal [1,2]. Ennek részeként Kkifejlesztettiik a reakcielegy antiszolvens és kombinalt
hiitéses/antiszolvens kristalyositasara alkalmas ultrahangozott csokristalyositot (Plug Flow Crystallizer,
PFC) melynek tesztelésére egy haromfaktoros (homérséklet, tartozkodasi id6, antiszolvens/ASA oldat
ardny) Kkisérlettervet valositottunk meg. Tovabba vizsgaltuk az ultrahangozott csOszakasz
csokkentésének, valamint az aramlasi sebesség novelésének termékmindségre és mennyiségre gyakorolt
hatasat.

A beallitasi koriilményektol fiiggden 50-89%-o0s termeléssel megfeleld tisztasagu (99.3-99.4%)
terméket allitottunk el6. Mig heptan kicsapdszerrel 25-50 pm-es oszlopos termék keletkezett, addig
ciklohexan kicsapodszerrel hasonld méretli, de tlis habitusu kristdlyok képzddtek. Az eredmények azt
igazoltak, hogy az alkalmazott csOkristalyositokban a termelés és a termék mindségének jelentOs
megvaltozdsa nélkiil akar az ASA oldat és az antiszolvens Osszekeverését kovetd akar 20 cm-re
csokkenthetd az ultrahangozott csdszakasz hossza. Az ultrahangozott csOszakasz hosszanak
csokkentésével agglomeratumok alakultak ki a termékben, melyek kis mechanikai stressz hatasara
szétestek. A megemelt  Ossztérfogataramu  kisérleteknél  szintén  megfigyelhetd az
agglomeratumképz6dés. A kisérletterv Kiterjesztése sordn bizonyossagot szereztink a fejlesztett
folyamatos kristalyositasi technoldgia robusztussagarél, amely a berendezés folyamatos ultrahangozasa

esetén allando mindségii termék eldallitasat teszi lehetove.

[1] K. Tacsi, H. Pataki, A. Domokos, B. Nagy, I. Csontos, | Markovits, F Farkas, Zs.K. Nagy, Gy. Marosi,
Crystal Growth & Design, 2020 (20) 4433-4442.

[2] K. Tacsi, A. Joo, E. Pusztai, A. Domokos, Zs.K. Nagy, Gy. Marosi, H. Pataki, Chemical Engineering and
Processing - Process Intensification 2021 (165) 108446.

A Kutatés az Innovacios és Technolégiai Minisztérium UNKP-20-3 és UNKP-20-5 kodszama Uj Nemzeti
Kivalosag Programjanak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbdl finanszirozott szakmai
tdmogatésaval készilt.
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ARITKA L-ALLOZ ES L-GULOZ SZINTEZISE D-MANNOZBOL KIINDULVA

Demeter Fruzsina®, Korponai Déra® Borbas Aniké?, Herczeg Mihaly*®

@Debreceni Egyetem, Gyogyszerészi Kémia Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
PELKH TKI Oligoszacharid-kémiai Kutatocsoport, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

A ritka, de bioldgiailag széles korben elterjedt L-hexdzok, valamint 6-dezoxi parjaik fontos
szerepet toltenek be a természetben [1]. Annak ellenére, hogy ezek a vegytletek nem annyira elterjedtek,
mint enantiomerjeik, a D-hex6zok, szdmos nagyon fontos biomolekula részét képezik. Az I-cukrok a
kereskedelmi forgalomban ugyan kaphatoak, de tobbségiik nagyon draga [2], ezért kiemelkedd
jelent6ségii ezen szarmazékok gazdasagos eléallitasanak kutatasa. Az 1-cukrok egy része megtalalhatd
szamos természetes forrasban, pl.: az alginatban [3], ami a f-d-mannuronsav és a-l-guluronsav (1—4)
glikozidos kotéssel Gsszekapcsolodd monomerjeibdl feléptild anionos poliszacharid, amely a
barnamoszatok sejtfalaban nagy mennyiségben fordul el6. Ezen kiviil a daganatellenes hatasu
Bleomicin A2 nevii antibiotikum, melyet a Streptomyces verticillus termel, 1-guldzt tartalmaz [4-7].
Habar Bols és munkatarsai [8] 2014-ben leirtdk mind a nyolc I-hexdz tioglikozid donor forméaban
torténd szintézisét egy altaluk fejlesztett modszerrel, az alapanyagok (1-fukdz és I-ramn6z) és reagensek
(pl.: iridium katalizator) ara miatt, ezek a szintézisek nagyon koltségesek és kortilményesek, nagy
mennyiségben, gazdasadgosan nem megvaldsithatdak. Ebbdl kiindulva célunk egy olyan 1j, egyszeriien
és gazdasagosan kivitelezhetd eldallitasi modszer fejlesztése, mely megfelelé optimalizalas utan
alkalmas mind a nyolc, tioglikozid donorként hasznalhat6 L-hexdz szintézisére, amely nagymértékben
egyszertsitheti és bovitheti ezeknek szénhidratszarmazékoknak a felhasznalasat. Ezen belll jelen
poszteren az L-gul6z és L-all6z szintézisét mutatjuk be D-mann6zbdl kiindulva, kiilonbozd védbécsoport

stratégidk alkalmazasa mellett.

[1] R. M. De Lederkremer, C. Gallo-Rodriguez; Advances in Carbohydrate Chemistry and Biochemistry, 2004,
(59), 9-67.

[2] T.G. Frihed, M. Bols, C. M. Pedersen; Chemical Reviews, 2015, 115, (9), 3615-3676.

[3] K. I. Draget, C. Taylor; Food Hydrocolloids, 2011, 25, 251-256.

[4] H. Umezawa; Pure and Applied Chemistry, 1971, 28, 665-680.

[5] D.L.Boger, T. Honda; Journal of the American Chemical Society, 1994, 116, 5647-5656.

[6] D.L.Boger, S. Teramoto, J. Zhou; Journal of the American Chemical Society, 1995, 117, 7344-7356.

[71 Z. Yu, R. M. Schmaltz, T. C. Bozeman, R. Paul; M. J. Rishel, K. S. Tsosie, S. M. Hecht; Journal of the
American Chemical Society, 2013, 135, 2883-2886.

[8] T.G. Frihed, C. M. Pedersen, M. Bols; Angewandte Chemie International Edition, 2014, 53, 13889-13893.

Ezen kutatds az MTA PPD 461038 szamu péalyézat pénziigyi tAmogatésaval valdsult meg.
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CIKLOTRONNAL ELOALLITOTT RADIOFEMEK MINOSEGELLENORZESERE
SZOLGALO MODSZEREK KIDOLGOZASA

Forgacs Viktoria*®, Szikra Dezsé®

aDebreceni Egyetem AOK Orvosi Képalkoté Intézet Nuklearis Medicina Nem Onallé Tanszék
®Debreceni Egyetem, Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola

A pozitronemisszids tomogréafias (PET) vizsgalat soran meghatarozhatd a szervezetbe juttatott
radioaktiv pozitronbomlé izotopok bomlasanak pontos helye. A fémizotopokkal valo jelzés gyakran
elénydsebb, mint a rovid felezési ideji '°F és C izotopok hasznalata. Koziilik kedvezd
tulajdonségaival kiemelkedik a ciklotronnal is eldallithatd Szkandium-44 (*Sc) és Gallium-68 (®*Ga).
Felhasznalasukat az eléallitas soran!*? keletkez6- illetve belekeriil6®*! szennyezd fémionok nehezitik.
A radiofémek novekvo alkalmazasa miatt a “hideg” fémionok gyors és egyszerli meghatarozasa egyre
fontosabb. Munkank célja a fémszennyezOk kvalitativ- és Kkvantitativ meghatarozasa, és ezek
mennyiségének minimalisra csokkentése volt.

A radionuklidok mindségi meghatirozasat gammaspektrometridval, mig az inaktiv fémek
mennyiségi meghatarozasat ionkromatografiaval végeztiik el. Komplexképzé reagensként
4-(2-piridilazo)rezorcinolt (PAR) és Xilenol narancsot alkalmaztunk, amelyek az atmenetifémek nagy
részével azonnal vizoldhatd kelatkomplexeket képeznek®. Osszehasonlitottuk a kolonna elétti- és utani
komplexképzést, valamint a kolorimetrias meghatérozast elvalasztas nélkul.

Az 0Osszes femion kimutatdsi hatara ppm-es tartomanyban volt, megfelelve igy az Eurdpai
Gyogyszerkonyv!® altal Fe** és Zn?*-ionokra meghatarozott maximalis hatarértéknek (10 ug/GBq = 10
ppm) ciklotronos *®Ga esetén. A mddszer a vizsgalt mintakban szamos fémion jelenlétét egyittesen
képes kizarni. A komplexképz6dés azonnali szinreakcidval jar, igy szemmel is megmondhat6 hatarérték
alatti-e a minta fémionjainak koncentracidja. Folyadékkromatografias rendszeren pedig kolonna nélkiil

kalibralassal pontosithaté a méres.

[1] S. Krajewski et al., Radiochim. Acta, 2013, 101, 333-338.

[2] M. K. Pandey et al., Am. J. Nucl. Med. Mol. Im., 2014, 4(4), 303-310.

[3] K. Pyrzynska, K. Kilian, M. Pegier, Separation And Pur. Rev., 2018, 1-13.
[4] K. Kilianetal., Molecules, 2018, 23, 1787

[5] D. A. Roston, Anal. Chem., 1984, 56, 241-244.

[6] Pharmeuropa 30.4: PA/PH/Exp. 14/T, 2018, 13 ANP
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SZINTETIKUS KAOLINIT ELOALLITASA ES SZERKEZETVIZSGALATA

Zsirka Baléazs?, Horvath Zoltan®

2 Felliletek és Nanostruktirak Kutatécsoport/Analitikai Kémia Kutatdcsoport, Természettudoméanyi Kdzpont,
Mérnoki Kar, Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.

Az agyagasvanyok a természetben nagy mennyiségben rendelkezésre allé anyagok, amiket
fellleti- és szerkezeti tulajdonséagaik fliggvényében az ipar szamos teriiletén elterjedten alkalmaznak.
Tipikus felhasznalasuk adszorbensként, adalék-/toltéanyagként torténik, de tulajdonsagaik mesterséges
modositasaval felhasznalhatosaguk bovithetd (nanokompozitok, nanokatalizatorok stb.). Az egyik
innovativ, kornyezetvédelmi szempontbdl igéretes teriilet az 1:1 tipust agyagasvanyok fotokémiai
katalizatorként torténd alkalmazasa a kornyezeti szennyezok artalmatlanitasaban [1].

Az agyagasvany katalizatorok miikodése jelenleg nem tisztazott. A megértéséhez tovabbi
fotokémiai- és fizikai ismeretek sziikségesek, amelynek egyik 1épése a tiszta, szennyez6désmentes
agyagasvany vizsgalata. Az agyagasvanyokat jellemzen banyaszat soran termelik ki, igy szinte mindig
tartalmaznak valtozé mennyiségli asvanyos szennyezéseket. Ezek a kisérd asvanyok befolyasolhatjak a
katalitikus aktivitast (Fe/Ti tartalm( goethit, hematit, vagy titdn-dioxid), raadasul az eltér6 helyrol,
idében/mélységbol kitermelt asvanyok katalitikus szempontbdl fontos tulajdonsagai is jelentdsen
megvaltozhatnak (pl. kristalyosodottsag, szennyezdk, szemcseméret, porozitas, morfologia stb.) [2].

Munkank célja egy asvanyos szennyezOdésektél mentes, laboratoriumban kontrollalt
koriilmények kozott 1étrehozott kaolinit eléallitisa, tulajdonsagainak és fotokatalitikus aktivitasanak
vizsgalata volt. Hidrotermalis szintézissel sikeresen allitottunk el6 kaolinitet, vizsgaltuk a
reakciokoriilmények hatasat. Az eldallitott mesterséges kaolinit szerkezetét por-rontgendiffrakcioval
(XRD), infravoros spektroszkopiaval (FTIR-ATR), termikus analizissel (TG/DTG/DTA) és
transzmisszios elektronmikroszkopiaval (TEM-EDX) vizsgaltuk. Az eléallitott szintetikus kaolinitek
kristalyszerkezeti rendezettségének minésitése Hinckley-index, Stoch-index és Range-Weiss-index
szamolasaval tortént. A fotokatalitikus aktivitast folyadékfazisi oxalsav tesztvegyulet 365nm-es

bevilagitas hatasara lejatszédé bomlasan keresztll vizsgaltuk.

[1] P. Szabd, B. Zsirka, D. Fertig, E. Horvath, T. Csizmadia, J. Kristof, Delaminated kaolinites as potential
photocatalysts: Tracking degradation of Na-benzenesulfonate test compound adsorbed on the dry surface of
kaolinite nanostructures, Catal. Today. 287 (2017) 37—44. https://doi.org/10.1016/j.cattod.2017.01.051.

[2] G. Cavallaro, L. Chiappisi, P. Pasbakhsh, M. Gradzielski, G. Lazzara, A structural comparison of halloysite
nanotubes of different origin by Small-Angle Neutron Scattering (SANS) and Electric Birefringence, Appl.
Clay Sci. 160 (2018) 71-80. https://doi.org/10.1016/j.clay.2017.12.044.

Kdészonetnyilvanitas: a munka pénziigyi héatterét a GINOP-2.3.2-15-2016-00016 és a GINOP-2.3.2-15-
201600053 (tarsfinanszirozo a Széchenyi 2020 program) szdmu projektek biztositottak. A kutatasi program
az Emberi Eréforrasok Minisztériumanak tamogatasaval valdsult meg (Dr. Zsirka Balazs, NTP-NFTO-19-
B-0154).
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