‘ = , MKE
FHH FHH 4, Nemzeti
e Konferencia
ESZTERHAZY KAROLY KATOLIKUS EGYETEM 2 0 2 3

MKE 4. NEMZETI KONFERENCIA

2023

EGER
Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem
2023. julius 10-12.,

PROGRAM ES ELOADASOSSZEFOGLALOK



TAMOGATOK

EUIroOAPI

Active Solutions for Health

RICHTER GEDEON

Platina Tamogaté Platina Tamogaté

Arany Tamogato

SERVIER *

moved by you

Ezist Tamogato

KIALLITOK

ABL&E-JASCO
Magyarorszag Kft.

Anton Paar

( DONAU LAB Budapest

Member of LPPgroup

) SHIMADZU

Excellence in Science

LNICAM

Magyarorszag Kft,

SIhIKON

METTLER TOLEDO

unitester

HIRDETO

ECO-Invest KItL.



MKE 4. Nemzeti Konferencia
2023

Program és eléadasosszefoglalok

Eger
Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem
2023. julius 10-12.

Kiadja: Magyar Kémikusok Egyesilete

ISBN 978-615-6018-18-2






Tartalomjegyzék

BIZOTESAGOK ... s 4
BEKOSZONLG .vvvvieiieiieeee et as 5
(o]0 ] =1 4 PP PT ORI 6
Plenaris €l0adasok........cooiuiieiiiiii i 15
Meghivott el0adOk.........c.coiiiiiiiiiii 26
KEIEKASZLAL. ... oot 33
NV 8 oo RS (0T e F o ) PSSR 35
POSZEEIEK .t 58



Bizottsagok

Szervezobizottsag:

Simonné Sarkadi Livia — a konferencia elnoke

Mika Laszlé Tamas — a konferencia titkara

Tudomanyos Szervezobizottsag:

Adanyiné Kisbocskoi Nora
Kardos Zsuzsanna
Keglevich Gyorgy

Mihucz Viktor
Muranyi Zoltan

Szalay Péter



MKE 4. Nemzeti Konferencia BEKOSZONTO

MKE 4. Nemzeti Konferencia 2023

»Innovacio — alapkutatastol a megvalésitasig”

MKE 4. Nemzeti Konferencia 2023. julius 10-12. Eger

Magyar Kémikusok Egyesiilete 2011-ben a Kémia Nemzetkozi Evében Sopronban
inditotta utjara j konferenciasorozatat ,MKE Nemzeti Konferencia” néven. A
négyévenkeénti gyakorisaggal megrendezendd a konferencidk célja, hogy a magyar
kémikusok altal képviselt sokszinli szakmai tudéds a kutatés, ipari gyakorlat és
oktatas teriiletérdl megismertetése keriiljon kémikusok tag kdzosségével.

Az elmult egy évtized alatt a konferencia rendezvényei rendre a kémiat érintd
nemzetkozi évek linnepi eseménysorozatanak részei voltak. Az MKE 2. Nemzeti
Konferencia 2015-ben Fény Nemzetkdzi Eve programsorozathoz kapcsolodva
Hajduszoboszlon keriilt megrendezésre. A harmadik Nemzeti Konferenciat 2019-
ben a Periédusos Rendszer Nemzetkozi Evében, Egerben tartottuk.

Az MKE 4. Nemzeti Konferencigjat az idén ismét Egerben tartjuk 2023. jalius
10-12. kozott, amelynek a mottoja ,,Innovaciod — alapkutatastol a megvaldsitasig”
Minden érdekldddt szeretettel varunk.

Prof. Dr. Simonné Sarkadi Livia
a Konferencia elndke
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TUDOMANYOS PROGRAM

08:00
10:30 - 10:55

10:55 - 11:00

11:00 - 11:30

11:30 - 11:50

11:50-12:10

12:10 - 12:30

12:30 - 12:50

13:00 - 14:30

Vegyészkonferencia 2023
2023 jalius 10-12.

Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem, Eger

Program

2023.07.10. hétfo

Regisztracio

Megnyito

Elndk: Mika L&szl6 Tamas
Néaray-Szabo Istvan Tudomanyos Dij atadasa

PL1

01

02

OK

04

Ebéd

Kotschy Andras — Servier Kutatdintézet Zrt.
Egymaésra utalva — az alapkutats jelentdsége az originalis
gydgyszerkutatasban

Timari Istvan, Farkas LaszI6 Bence, Balogh Alex Kalman, Hégye
Fanni, lllyés Tunde Zita, Fehér Krisztina, Helen Blanchard, Szilagyi
Léaszlo, E. Kévér Katalin - Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szénhidrat-lektin kolcsonhatas vizsgalata korszerli NMR és in silico
modszerekkel

Balint Erika, Orosz Janos Maté, Ujj Ddra, Ravai Bettina, Petr Kasal,
Benkovics Gabor, Matravolgyi Béla - Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszek
Aramlasos kémia a ciklodextrinek és a kapszaicinoidok vildgédban

Jozsef Janos, Vagvolgyiné Toth Marietta, 1llyés Tunde Zita, E. Kévér
Katalin, Somsak L4&szl6, Juhész Laszl6 - Debreceni Egyetem, Szerves
Kémiai Tanszék

Exo-glikal szarmazékok tiol-én és [2+2] tipusu cikloaddicios reakcidinak
vizsgéalata

Dénes Noémi, Gyuricza Barbara, Képes Zita, Hajdu Istvan, Jészai
Istvan, Trencsényi Gyorgy, Kertész Istvan - Debreceni Egyetem, AOK,
Orvosi Képalkoto Intézet, Nuklearis Medicina Tanszék

Radiojeldlt vegyiiletek fejlesztése és felhasznalasuk PET képalkotas céljabol
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Elnok: Balint Erika

14:30 - 15:00

15:00 - 15:20

15:20 - 15:40

15:40 - 16:00

16:00 - 16:30

16:30 - 17:00

17:00 - 17:20

17:20 - 17:40

17:40 - 18.40

18:40 - 20:00

20:00

PL2

Mil

M2

M3

So0s Tibor - Magyar Kutatasi Hal6zat, Természettudomanyi Kutatékézpont
Szintézis fémek nélkiil, csupan kényszer, avagy 0j innovacios lehetdség?

Keserii Gyorgy Miklés - Gyogyszerinnovacios Kézpont, Nemzeti
Gyogyszerkutatasi és Fejlesztési Laboratdrium, Természettudomanyi
Kutatdkdzpont

A kovalens fragmensek alkalmazasa terapias célpontok validalasaban

Csapo Edit - MTA-SZTE Lendilet Nemesfém Nanoszerkezetek
Kutatdcsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai €s
Anyagtudomanyi Tanszék

A nanoszerkezetii arany: elektrokatalizatorok fejlesztésétdl az
orvosbiologiai alkalmazasokig

Tarczay Gyorgy - ELTE TTK Kémiai Intézet

Laboratoriumi asztrokémia, az extrém koriilmények kémiaja

Kéavészlinet / poszter

EInok: Szalay Péter

PL3

05

06

K1

Barta Katalin - Institute of Chemistry, University of Graz
Komplexitas és atomhatékonysag a megujuld nyersanyagok vilagaban

Holléczki Oldamur, Kovacs Tibor - Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiali
Tanszék
Nanomiianyagok és biomolekularis rendszerek kdlcsonhatasanak vizsgalata

Tarczay Gyorgy - ELTE TTK Keémiai Intézet
SuperSmartLab az ELTE-n: XXI. szadzadi laborkdrnyezet, technologia,
oktatasi modszerek és hallgatoi kompetenciak

Kerekasztal a kémia oktatasrol
Moderator: Muranyi Zoltan

EInok: Szantay Csaba
Flash poszter bemutatdé — P2, P4, P6, P10, P11, P12, P14, P19, P21, P22, P27,

P34, P37

Poszter

Udvoz16 fogadas
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09:00 - 09:30

09:30 - 09:50

09:50 - 10:10

10:10 - 10:30

10:30 - 10:50

10:50 - 11:20

11:20 - 11:50

11:50-12:10

12:10 - 12:30

12:30-12:50

PL4

o7

08

09

010

2023.07.11. kedd

EInok: Keserti Gyorgy
Diodszegi Zsuzsanna - EUROAPI Hungary Kift.
Bemutatkozik az EUROAPI

Morvai Miklds, Séregi Nagy David, Szabé Andras, Heim Krisztian -
EUROAPI Hungary Kift.

srer

modositasaban

Buzder-Lantos Péter - EUROAPI Hungary Kift.
CONTROL TOWER - avagy a mesterséges intelligencia a gyogyszeripari
termelésben

Hudéaky Péter - EUROAPI Hungary Kft.
Adatalapu fejlesztés — Statisztika a vegyipar 4.0-ban

R&dai Zita, Meleg 11diko, Péti Judit, Takacs LaszI6, Hortobéagyi Irén -
EUROAPI Hungary Kft.

Beraprost natrium abszolut konfiguraciojanak alatamasztasa kiralis
analitikai médszerekkel

Kéavészinet / poszter

Elnok: Sarkadi Livia

PL5

011

012

013

Stella A. Ordoudi - Laboratory of Food Chemistry and Technology, School
of Chemistry, Aristotle University of Thessaloniki

Modern applications of mid-infrared spectroscopy in food science and
technology: from molecular structure elucidation to process monitoring and
quality control

Tormasi Judit, Berki Maria, Lengyelné Konya Eva, Témoskoziné
Farkas Rita, Abrankd L4szI6 - Magyar Agrar és Elettudomanyi Egyetem,
Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet, Elelmiszerkémia és Analitika
Tanszék

Elelmi fehérjék tapértékbecslése emésztésszimulacioval.

Tomoskoziné Farkas Rita, Berki Maria, Lengyelné Kénya Eva,
Adanyiné Kisbocskéi Nora, Horvathné Szanics Eniké - MATE, Magyar
Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai
Intézet, Elelmiszertudomanyi Kutatocsoport

Rovarok aminosav- ¢s kitin-tartalom vizsgalata

Lengyel-Konya Eva, Gebremichael Askale, Kucska Balazs, Ardo
Laszld, Bir6 Janka, Berki Maria, Tomoskozi-Farkas Rita, Egessa
Robert, Miiller Tamas, Gyalog Gergd, Jakab-Sandor Zsuzsanna -
Elelmiszertudomanyi Kutatcsoport, Magyar Agrar- és Elettudomanyi
Egyetem, BC

Uj takarmanyosszetevOk hatasa afrikai harcsa ivadékok novekedésére
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12:50-13:10 014 Joseph Sneddon, Chad A. Thibodeaux, Viktor G. Mihucz - Department

13:10 - 14:40

14:40 - 15:10

15:10 - 15:15

15:15-15:35

15:35 - 16:05

16:05 - 16:35

16:35 - 16:55

16:55-17:15

17:15-17:35

17:35-17:55

18:00 - 19:00

20:00

Ebéd

of Analytical Chemistry, Institute of Chemistry, ELTE — E6tvos Lorand
University
Toxic metals and metalloids in seafood

EIndk: Kotschy Andras

PL6

Bogsch Erik - Richter Gedeon Nyrt.
Biotechnologiai gyogyszerek — attérés a gyogyaszatban

Kéalméan Alajos Tudomanyos Dij atadasa

M4

PL7

Bényei Attila — Debreceni Egyetem
Egykristaly rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalat Debrecenben

Fittschen Ursula, Thomas Schirmer, Sven Hampel, Alena Schickman
Sophie Wunderlich — Institute of Inorganic and Analytical Chemistry,
Clausthal University of Technology

Understanding the incorporation of critical elements into recoverable
compounds in pyrometallurgical slags

Kavészilinet / poszter

Elndk: Murényi Zoltan

015

016

017

018

K2

Mohammed Ahmed Shehab, Németh Zoltan - Miskolci Egyetem,
Korszerii Anyagok és Intelligens Technologiak Felséoktatasi és Ipari
Egyiittmiitkodési Kozpont,

TiO2 és WO3 nanoszal alapt hibrid membranok toxikoldgiai vizsgalata

11lés Adam, Esther Orenibi2, Zaray Gyula - Okologiai Kutatokdzpont,
Vizi Okoldgiai Intézet

A per- és polifluorozott szénhidrogénszarmazékok (PFAS) vizsgalata a
Duna magyarorszagi szakaszan

Dobosy Péter, Nguyen Thi Phuong Hoang, Zaray Gyula, Endrédi Anett,
Christina Streli, Dieter Ingerle, Philipp Ziegler, Martin Radtk, Ana
Guilherme Buzanich, Fodor Ferenc - Okoldgiai Kutatokdzpont, Vizi
Okoldgiai Intézet

Jod akkumulacio vizsgalata vizkultiraban nevelt kaposzta ndvényekben

Dudés Zsolt, Menyhért Balazs - MOL Nyrt Poliolefin R&D Recycling

Team

Csodaszerek a visszadolgozott anyag tartalmu poliolefinek tulajdonsagainak
javitasara

Kerekasztal: A kornyezetvédelem aktualis kérdései: akkumulatorgyartas,
elektromobilitas

Vitaindito: Agoston Csaba, Domokos Endre, Nagy Sandor

Diszvacsora
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09:00 - 09:30

09:30 - 09:50

09:50 - 10:10

10:10 - 10:30

10:30 - 11:00

11:00 - 11:05
11:05 - 11:35

11:35-11:55

11:55 - 12:15

12:15 - 12:35

12:35 - 13:05

13:05 -

2023.07.12. szerda

EInok: Adanyiné Kisbocskoi Nora

PL8 Lee Yong, Shavkatjon Azizov - Anastro Laboratory, Institute of Basic
Science, Changwon National University
Novel optosensing strategies for trace biochemical molecules using
functionalized nanomaterials

019 Homoki Zsolt, Szigeti Agnes, Osvath Szabolcs - Nemzeti Népegészségiigyi
Kozpont, Sugarbioldgiai és Sugaregészségligyi Fdosztaly
A magyarorszagi épiiletek radon-felmérése

020 Alapi Tunde, Farkas Luca, Szirmai Adrienn — Szegedi Tudomanyegyetem,
Szervetlen Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék
A VUV fotonok szerepének vizsgalta trimetoprim vizes oldatanak
UV/VUV/PDS eljarassal valo kezelése soran

021 Davaakhuu Tserendorj, Karolyi Agnes, Szalai Rita, 11lés Adam,
Baranya Sandor, Dobosy Péter, Zaray Gyula - Okoldgiai Kutatokdzpont,
Vizi Okoldgiai Intézet
Kommunalis szennyviztisztité altali mikromilanyag és textilszal emisszio

Kavésziunet

Elnok: Mihucz Viktor
Torok Tibor Medal Award Lecture

PL9 D'Ulivo Alessandro - CNR, Institute of Chemistry of Organometallic
Compounds
Vapor generation techniques for trace element analysis. Fundamental
aspects and applications.

M5  Galbécs Gabor - Szegedi Tudoméanyegyetem, Szervetlen, Szerves és
Analitikai Kémiai Tanszék
Mikroanalitikai fejlesztések a 1ézer indukalt plazma spektroszkopiaban

M6  Schlosser Gitta— ELTE TTK
Innovativ klinikai megoldasok tdmogatasa ionmobilitas-
tomegspektrometriaval

022 Kéri Ménika, Nyul David, Papp Vanda, Novak Levente, Banyai Istvan -
Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Porozus anyagok jellemzése NMR relaxéacidos modszerekkel

PL10 Eva KocdiSova, Alzbeta KuiZova, Ondiej Kylian, Marek Prochazka -
Division of Biomolecular Physics, Institute of Physics, Faculty of
Mathematics and Physics, Charles University
Sensitive detection of biomolecules and biologically important molecules by
drop coating deposition RAMAN (DCDR) spectroscopy

ZARSZO

10
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P1

P2

P3

P4

PS5

P6

P7

P8

P9

Poszter szekcio

2023. julius 10-11.

Nani Apriyani, Marta Keller, Aniko6 Vasanits, Szabolcs Béni , Andrea Cattaneo,
Victor G. Mihucz - Semmelweis University Department of Pharmacognosy
Suitability of ultra performance liquid chromatography for determination of polycyclic
aromatic hydrocarbons from cooking emissions

Timea Balg, Timea Szabo, Virginie Martiny, Andras Herner, David Brown,
Zhuoyao Chen, Alex Bullock, Andras Kotschy - Servier Research Institute of
Medicinal Chemistry/ E6tvos Lorand University

Application of photo-crosslinkers for mapping KBTBD4-ligand interaction

Batha Balint, Schwaiger Stefan, Hochegger Markus, Barta-Weissert Katalin -
University of Graz
Kovetkezd generacids, megujuld tenzidek: szintézis és méretnovelés

Benes Eszter Luca, Fodor Marietta, Gere Attila- Magyar Agrar és
Elettudomanyi Egyetem Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet
Elelmiszerkémia és Analitika Tanszék

Coffea arabica roncsolasmentes vizsgalata a zold kavétol az italig

Buczkd Noémi Anna, Maroti Boglarka, Gméling Katalin, Szentmiklési LaszI6 -
Energiatudomanyi Kutatékdzpont Energia- és Kornyezetbiztonsagi Intézet
Nuklearis Analitikai és Radiografiai Laboratorium

Elektronikus hulladékok elemdsszetételének vizsgalata nuklearis analitikai
modszerekkel

Covic Anett, Csaplar Constance, Farkas Luca, Alapi Tunde - Szegedi
Tudomanyegyetem, Szervetlen Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék
Gyobgyszer hatdéanyagok vizes oldatdnak kezelése UV/klor eljarasokkal

Csorba Noémi, Petri Laszl6, Abranyi-Balogh Péter, Keeley Aaron, Simon J6zsef,
Randelovi¢ Ivan, Tovari Jozsef, Schlosser Gitta, Szabé Daniel, Drahos Laszl0,
Keserii Gyorgy Miklés - Természettudomanyi Kutatokdzpont, Gyogyszerkemiai
Kutatécsoport

Szulfonil-fluoridok alkalmazasa a fragmens-alapt gyogyszerkutatasban

Csutoras Csaba, Bajzat Judit, Sandorné Sz6ke Amanda, Racz Jozsef -
Eszterhazy Kéaroly Katolikus Egyetem
Csiperkegomba alacsony homérsékletli hokezelésének vizsgalata

Misz Andras. Bajzat Judit, Sandorné Szoke Amanda, Visnyei Marianna, Allaga
Henrietta, Kredics Laszlo, Vagvolgyi Csaba, Csutoras Csaba - Eszterhazy Karoly
Katolikus Egyetem

Gombatermesztésben alkalmazott takaroanyagok fejlesztése letermett csiperkegomba
komposzt komposztalasaval

11
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P10 Dargo Gyula, Erdélyi Déra, Molnar Balazs, Bagi Péter, Kisszekelyi Péter,
Kupai Jozsef - Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia
és Technoldgia Tanszék Organokatalizis Kutatocsoport
Lipofil, cinkonaalapu organokatalizator alkalmazasa és visszaforgatdsa a baklofen
szintézisében

P11 Erdei Réka Palma, Izsépi Laszl6. Batta Gyula - Debreceni Egyetem, Szerves
Kémiai Tanszék
A glikopeptid antibiotikumok szerkezete és hatasmechanizmusa: Az eremomicin és az
oritavancin NMR vizsgalatai.

P12 Farkas Laszlo Bence, Timari Istvan, Nagy Tamas Milan, Erdédiné Kovér
Katalin, Sgrensen Ole Winneche - Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai
Kémiai Tanszék
Az 6sszefuzott NMR kisérletek alkalmazhatdsagi eldnyei: A NORD (No Relaxation
Delay) spektroszkopia

P13  Galgoczy Gréta, Paczal Attila, Kotschy Andras - Servier Kutatdintézet Zrt.
Spiro szarmazékok enantioszelektiv szintézise atmenetifém katalizalt reakciok
felhasznalasaval

P14  Hégyve Fanni, Illyés Tiinde Zita, Szilagyi Laszlo - Debreceni Egyetem
Természettudomanyi és Technologiai Kar Szerves Kemiai Tanszék
Aralkil szelenoglikozidok és modositott tiodigalaktozidok eldallitasa

P15 Huszar Bianka, Mucsi Zoltan, Szolga Renata, Sziics Néra Agnes, Keglevich
Gyorgy - Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és
Technoldgia Tanszék
Mikrohullamu koériilmények kozott végbemend palladium-, nikkel- és rézkatalizalt
P-C kapcsolasi reakciok dsszehasonlitasa

P16 Jakab-Nacsa Alexandra, Tamés Bence Benedek, Vanyorek L&szl0, Viskolcz
Béla, Farkas Laszl6 - BorsodChem Zrt. Technologiai Tamogatas
Aromas nitrovegyliletek katalitikus hidrogénezésére alkalmas katalizatorok fejlesztése
az iparban

P17  Jakab-Nacsa Alexandra, Korbacs Akos, Harndcz Lilla, Viskolcz Béla, Farkas
Laszl6 - BorsodChem Zrt. Technol6giai Tamogatas
Ipari sziirkeviz visszaforgatasi lehetdségek vizsgalata a LIFE projekt keretén beliil

P-18 Marta Keller, Davide Campagnolo, Andrea Cattaneo, Cristina Boldorini, Nani
Apriyani, Francesca Borghi, Giacomo Fanti, Sabrina Rovelli, Andrea
Spinazzé, Carolina Zellino, Victor G. Mihucz, Carlo Dossi, Domenico -
Department of Science and High Technology, University of Insubria,

Source identification of volatile organic compounds and aldehydes in italian
restaurant kitchens

P-19 Alzbeta KuiZova, Anna Kuzminova, Ondiej Kylian, Eva KociSova - Charles
University, Faculty of Mathematics and Physics Institute of Physics Department of
Biomolecular Physics
Drop coating deposition Raman Spectroscopy of liposomes

12
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P-20

P-21

P-22

P-23

P-24

P-25

P-26

P-27

P-28

Majerné Baranyi Krisztina, Székacs Andras, Adanyiné Kisbocskoi Néra - Magyar
Agrar- és Elettudomanyi Egyetem  Elelmiszertudomdnyi és Technoldgiai
Intézet Elelmiszerkémia és Analitika Tanszék

Optikai hullamvezet6 fénymodus spektroszkopia (OWLS) alapt modszer
fejlesztése a glyphosate gyomirtdszer-hatoanyag meghatarozasara

Marton Péter, Nagy Ors Tamas, Kovics Dorina, Szolnoki Beata, Nagy Norbert,
Szab6 Gabriella Stefania, Horvolgyi Zoltan - Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar, Fizikai Kémia és
Anyagtudomanyi Tanszék Kolloidkémia Csoport

Martassal kialakitott kitozanbevonatok N-acetilezése metanolos kézegben:
ateresztOképességi vizsgalatok

Nagy Gabor Zoltan, Polczmann Gyérgy, Nemesnyik Akos, Nagy Roland —
MOL-LUB Kft., Kenoanyag Termékfejlesztés
Aluminium-komplex ken6zsirok alkalmazastechnikai jellemzdinek javitasa

Nagy Katalin, Darko Eva, Janda Tibor, Mohamed Ramadan Rady,

Dernovics Mihaly - ELKH Agrartudomanyi Kutatokozpont, Mezégazdasagi Intézet
A rozsameténg LED fénnyel torténo kezelésének hatasa a vinca alkaloid
bioszintézisutra: metabolomikai megkdzelités

Nagy Katalin, Balazs Viktéria Bernadett, Varga Emese, Uveges Marta -
ELKH Agrartudomanyi Kutatokézpont, Mezogazdasagi Intézet

Alternativ mintaelokészitési eljaras vanilia (Vanilla planifolia) aflatoxin
szennyezettségének meghatarozasara UPLC-MS/MS modszerrel

Orosz Janos Maté, Gyongyossy Adam, Ravai Bettina, Matravolgyi Béla, Balint
Erika - Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és
Technologia Tanszék

Kapszaicinoidok ¢€s heterociklusos analdgjaik szintézise aramlasos kémiai
rendszerekben

Papp Vanda, Kertész Tamas Péter, Nyul David, Janovics Rébert, Banyai
Istvan, Kéri Monika - Debreceni Egyetem Fizikai Kémiai Tanszék
Mit ad a kotdanyagok megismeréséhez a folyékony fazisit NMR?

Petri Laszlo, Abrényi-Balogh Péter, Vagrys Darius, Imre Timea, Varro6 Nikolett,
Mandity Istvan, Bajusz-Racz Anita, Wittner Lucia, Toth Kinga, Téth Estilla
Zsoéfia Juhasz Tiinde, Davis Ben, Keserii Gyorgy Miklos - Természettudomanyi
Kutatointézet Gyogyszerkémiai Kutatocsoport

Kovalens stratégia alkalmazasa rendezetlen fehérjék, mint gydgyszerkémiai célpontok
esetében: Tau aggregacio gatlok fejlesztése

Rivai Bettina, Németh Aron Soma, Steinsits Daniel, Balint Erika - Budapesti
Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Izatinalapu spirooxindol-dihidropiridinek és spiroxantének eldallitasa
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P-29 Uveges Marta, Zhang Miaomiao, Simonné Sarkadi Livia, Tormasi Judit, Benes
Eszter, Vass Réka Anna, Vari G. Sandor - Magyar Agrar és Elettudomanyi
Egyetem Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet Taplalkozastudomanyi
Tanszék
Eltér6 laktacios idoszakbol szarmazd anyatej mintak zsirsav-profil vizsgalata

P-30 Szabo Karmen, Popovics-Téoth Nora, Balint Erika — Budapest Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia és Technologia Tanszék
2-Alkinilbenzaldehidek, aminok és szekunder foszfin-oxidok haromkomponensii
reakcioinak vizsgalata

P-31 Bence Szakacs, Timea Kaszas, Tekla Blaga, Hina Shafique, Zoard Ecsedi,
Kyle Doherty, Eva Juhasz-T6th, Trinidad Velasco-Torrijos, Laszlé Somsak,
Marietta Toth - Debreceni Egyetem Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és
Technoldgiai Kar Szerves Kémiai Tanszék
Anhidro-aldoz oximok atalakitasi lehetéségeinek vizsgalata

P-32  Szalai Zsuzsanna, Téth Szigfrid Boldizsar, Bésze Szilvia, Szabo Rita,
Abranyi-Balogh Péter, Keglevich Gyorgy - Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Hidroxi-metilénbiszfoszfonatok és szarmazékaik szintézise

P-33 Torteli Levente, Simon Péter, Szatmari Istvan_- Szegedi Tudomanyegyetem,
Gydgyszerésztudomanyi Kar, Gyogyszerkémiai Intézet
C3-funkcionalizalt 4-oxo-1,4-dihidrokinolin-2-karbonsavak szintézise és
tovabbalakitdsai

P-34 Tormasi Judit, Abranké LaszI6 - Magyar Agrar és Elettudomanyi Egyetem ETTI
EKAT
Bioaktiv komponenseket tartalmazo élelmiszerek hatésa a trigliceridek
emészthetOségére €s a fehérje-emésztésre

P-35 Ujj Dora Viktoria, Benkovics Gabor, Petr Kasal, Balint Erika, Matravolgyi Béla -
Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kemia és Technologia
Tanszék Innovativ Gydgyszeripari és Kirotechnoldgiai Kutatdcsoport
Subetadex ciklodextrin pH fiiggd viselkedésének vizsgalata

P-36 Varga Bertalan, Orban Istvan, Rapi Zsolt - Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Vegyészmerndki és Biomérnoki Kar Szerves Kémia
és Technoldgia Tanszék
Ciklopropanalasi reakcidk vizsgalata aszimmetrikus fazistranszfer katalitikus
koriilmények kozott

P-37 Veres Bence, Alapi Tlnde - Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen Szerves és
Analitikai Kémiai Tanszék
Peroxodiszulfat hatasa a lathato és UV fénnyel gerjeszthetd fotokatalizatorok
aktivitasara
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EGYMASRA UTALVA — AZ ALAPKUTATAS JELENTOSEGE AZ
ORIGINALIS GYOGYSZERKUTATASBAN

Kotschy Andras

Servier Kutatointézet Zrt., 1031 Budapest, Z&dhony utca 7.
andras.kotschy@servier.com

Egy origindlis gyogyszerjelolt felfedezése magas kockézatu, altalaban 5-7 évig tart6 folyamat,
amely szamos tudomanyteriilet szakembereinek a szoros egyiittmiikodésén alapul. A
gyogyszeripar folyamatosan keresi a lehetéségét annak, hogy e folyamat egyes elemeinek a
hatékonysagét javitsa. Mivel ez gyakran alapkutatasi tevekenységet jelent, igy az egyetemi,
akadémiai kutatohelyek természetes partnerek a folyamatban.

Az el6adas soran olyan eredmények keriilnek bemutatisra, melyek az alapkutatas és
alkalmazott kutatds hatdrmezsgyéjén mozognak, és ahol az ipari és egyetemi/akadémiai
szakeértelem Osszefogasa kulcsfontossagu volt a kutatasi téma sikeressége szempontjabol. A
kivélasztott témak atfogjak a teljes kutatasi spektrumot a kémiai kiindulépontok hatékony
azonositasatol,! a vegyletkonyvtarak hatékony szintézisén keresztiil,> a gyogyszerjeloltek
elallitasaig bezarolag.’

1. Zwillinger, M.; Fischer, L.; Salyi, G.; Szabo, S.; Csékei, M.; Huc, I.; Kotschy, A. J. Am. Chem. Soc.
2022, 144, 19078.

2. Gyorfi, N.; Tasnadi, G.; Gyuris, M.; Kotschy, A. J. Org. Chem. 2023, accepted for publication

3. Sinai, A.; Simko, D.Cs.; Szabo, F.; Paczal, A.; Gati, T.; Benyei, A.; Novak, Z.; Kotschy, A. Eur. J.
Org. Chem. 2020, 1122.
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SZINTEZIS FEMEK NELKUL, CSUPAN KENYSZER,
AVAGY UJ INNOVACIOS LEHETOSEG?

Soos Tibor

Magyar Kutatasi Haldzat, Természettudomanyi Kutatokdzpont,
Budapest, Magyar Tudésok krt. 2, H-1117
soos.tibor@ttk.hu

Az olefinek és észterek nem csupan kénnyen hozzéférhet6 alapanyagok, de e funkcionalitasok
sokoldalu ¢és szelektiv atalakitasai kiemelt szerepet kapnak a szerves kémidban. Ennek
kovetkeztében egyaltalan nem meglepd, hogy szamos gyogyszer, mezdgazdasagi hatdéanyag
¢s természetes vegyiilet szintézisében gyakran alkalmazzak oket. Az olefin és észter
csoportok szelektiv transzformacioja igy kiemelt szerepet kapott az elmult néhany évtizedben,
azonban ezekben az 4talakitdsokban jellemzden valamilyen fémkatalizatort/reagenst vagy
éppen erélyes reakciokoriilményeket alkalmaztak.

Az el6addsomban két altalunk nemrégiben Kkifejlesztett és széleskortien alkalmazhato
fémmentes eljarast mutatok be, amelyek nem csupan fémmentes szintetikus alternativat
jelentenek, de egyben ramutatnak arra is, hogy a fémmentes eljarasok akar uj, innovativ
lehetdséget is teremthetnek a szerves kémiai szintézisekben. A két bemutatisra keriild
szintetikus eljaras az olefinek “én” tipust oxidacidja alkenil-tiantrénium sokon® keresztiil,
illetve az észterek szelektiv parcialis redukcidja frusztralt Lewis-par altal>. Mindkét modszer
technikai kivitelezése egyszerii, olcs6 reagensekre épiilnek és enyhe koriilmények kozott
hajthatok végre a reakciok. Kiemelendd, hogy az észter redukcids eljarasunkat mar tonnds
Iéptékben is alkalmaztak, amely bizonyitja a modszer gyakorlati értékét is.

TTO (! NMO R"/ﬁ\ O 0.01-0.05 mol% cat. 0
& — = — TESH, rt, 1h
R1/\/ Rq/\/@\ T base or \O Rz)J\ORa H+ Rz).l\ H

TT =

1. Angyal, P.; Kotschy, A. M.; Dudés, A.; Varga, Sz.; Soods, T. Angew. Chem. Int. Ed. 2023,

€202214096. ) )
2. So6s, T.; Gydmore, A.; Dudas, A.; Fegyverneki, D.; Gyongydsi, M.; Soregi, P.; Kolozsvari, N.
W02022/129966.
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KOMPLEXITAS ES ATOMHATEKONYSAG A MEGUJULO
NYERSANYAGOK VILAGABAN

COMPLEXITY AND ATOM-ECONOMY IN THE WORLD OF
RENEWABLE RESOURCES

Barta Katalin

Institute of Chemistry, University of Graz
Heinrichstral3e 28, 8010 Graz, Austria
katalin.barta@uni-graz.at

The valorization of renewable resources and connecting to viable bio-based products is an
important research target with view on climate change mitigation and achieving circular
economy solutions that contrast the current linear approaches primarily using petrochemicals.*
This task is challanged by the complexity of renewable resources, that are structurally
markedly different from petrochemicals, thus there is need for the development of innovative
chemo-catalytic strategies to their depolymerization and subsequent functionalization.?
Hereby, it is very important to take into account the principles of green chemistry, and overal
sustainability of the individual transformations as well as the entire value chain.® In essence,
we need to create new chemical space in terms of product outcomes, and develop matching
catalytic strategies.

In this talk i would like to present our approach that embraces the inherent complexity of
renewable resources to develop new depolymmerization, and functionalization strategies, to
access value added products with valorization potential such as bio-based polymers,
biologically active molecules or amines.* Hereby we follow the simple concept “cleave and
couple’.® Focus will be devoted to lignocellulosic biomass, and the catalytic valorization of all
its constituents, including the most challanging lignin.5’8

1. Barta, K.; Ford, P. C. Acc. Chem. Res. 2014, 47, 1503.

2. Questell-Santiago, Y. M.; Galkin, M. V.; Barta, K.; Luterbacher, J. S. Nat. Rev. Chem. 2020, 4, 311.
3. Sun, Z.; Bottari, G.; Afanasenko, A.; Stuart, M. C. A.; Deuss, P. J.; Fridrich, B.; Barta, K. Nat.
Catal. 2018, 1, 82-92.

4. Wu, X.; Galkin, M. V.; Stern, T.; Sun, Z.; Barta, K. Nat. Comm. 2022, 13, 3376.

5. Sun, Z.; Barta, K. Chem. Comm. 2018, 54, 7725.

6. Sun, Z.; Fridrich, B.; Santi, A. de; Elangovan, S.; Barta, K. Chem. Rev. 2018, 118, 614.

7. Deuss, P. J.; Scott, M.; Tran, F.; Westwood, N. J.; Vries, J. G. de; Barta, K. J. Am. Chem. Soc. 2015,
137, 7456.

8. Lahive, C. W.; Deuss, P. J.; Lancefield, C. S.; Sun, Z.; Cordes, D. B.; Young, C. M.; Tran, F,;
Slawin, A. M. Z.; Vries, J. G. de; Kamer, P. C. J.; Westwood, N. J.; Barta, K. J. Am. Chem. Soc. 2016,
138, 8900.
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BEMUTATKOZIK AZ EUROAPI

Didszegi Zsuzsanna

Euroapi
1045 Budapest, T6 u. 1-5.
zsuzsanna.dioszegi@euroapi.com

Az Euroapi egy 2020. évben megalapitott eurdpai alap gyogyszeripari vallalat csoport. Az
EUROAPI célja, hogy a gydgyszerhatdanyag gyartd agazat vezetd szerepldje legyen Eurépaban
és termékeinkkel, szolgaltatasainkkal kielégitsik az Ulgyfelek igenyeit és hozzajaruljunk a
betegek jobb életmindségéhez és gyogyulasahoz szerte a vilagon.

Innovativ folyamatokat és szolgaltatasokat ajanlunk, amelyek kialakitasuknal fogva
fenntarthatoak. Biztonsagos termékeket és rugalmas és felelosségteljes ellatasi lancot kindlunk
és kivald mindségii termékeinkkel arra toreksziink, hogy megbizhatd partnerek legylink a
gyogyszeripari ellatasi lancban. Jelenleg vilagelsdk vagyunk a kis molekuldju gyogyszer
hatéanyagok gyartasa terén.

A prosztaglandin fejlesztésben és gyartasban vildgvezetdk vagyunk. Erds innovacids és
kutatasfejlesztési képességeink lehetdve teszik szamunkra, hogy CDMO (szerzddéses fejlesztés
és gyartas) tevékenységeink révén a partnereink sikeréhez mi is hozzajaruljunk.
Magyarorszagon torténelmi hagyomanya van a gyogyszergyartasnak, az Euroapi is tobb céges
atalakulas utan valt az egyik legnagyobb hatdéanyaggyartéva. 2023-ban a termelés, kutatés-
fejlesztés €s informatikai belsO szolgaltatasaival egyiitt a magyarorszagi egység eléri az 1000+
f6 munkatarsi 1étszamot.
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MODERN APPLICATIONS OF MID-INFRARED SPECTROSCOPY IN
FOOD SCIENCE AND TECHNOLOGY: FROM MOLECULAR
STRUCTURE ELUCIDATION TO PROCESS MONITORING AND
QUALITY CONTROL

Stella A. Ordoudi

Laboratory of Food Chemistry and Technology, School of Chemistry, Aristotle University of
Thessaloniki, 54124, Thessaloniki, Greece
steord@chem.auth.gr

Nowadays, advances in the instrumentation of various vibrational spectroscopic techniques
(Near-, mid- and Far-infrared, Raman, hyperspectral imaging), powerful signal processing
and chemometric methods, easy-to-use software, and IoT systems are shaping the future of
green analytical chemistry. As vital parts of the so-called Process Analytical Technology,
these non-destructive techniques are expected to change dramatically the industrial quality
control in food processing®. Moreover, they offer great potential to be implemented as rapid
screening and decision-making tools in official food controls. The new approaches are defined
as green because of intrinsic simplicity, speed, and non-destructive properties along with low
cost, minimal sample preparation, and minimal toxic waste production. Within this rapidly
evolving landscape, Fourier Transform Mid-Infrared spectroscopy (FTIR), a fundamental tool
of molecular structure elucidation, is flourishing. In the last decades, its applications have
widely shifted from qualitative studies of chemical reactions in simple model solutions to the
investigation of physical and biochemical interactions in biological tissues (plants, microbes,
animals) or compositional studies of processed foods and beverages®. Above all, engaging
chemometrics as an a priori holistic approach in analyzing large spectral data sets is crucial to
extracting insightful information and addressing complicated issues of food authenticity,
safety, and nutritional quality. In this work, a perceptive account will be undertaken to
highlight some food research areas where FTIR spectroscopic-based methods show the
greatest prospect for further knowledge development. Potential applications of FTIR
spectroscopy to monitor several steps in the production and supply chain of saffron, an
aromatic plant product of great economic value in the global spice trade, will be discussed as
a case study.

(1)  Skibsted, E.; Engelsen, S. B. Spectroscopy for Process Analytical Technology (PAT), 3rd ed.;
Elsevier Ltd., 2017. https://doi.org/10.1016/B978-0-12-803224-4.00026-1.

2 Aleixandre-Tudg, J. L.; Castell6-Cogollos, L.; Aleixandre, J. L.; Aleixandre-Benavent, R.
Appl. Spectrosc. Rev. 2020, 55 (9), 873-906. https://doi.org/10.1080/05704928.2019.1694936.
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BIOTECHNOLOGIAI GYOGYSZEREK —
ATTORES A GYOGYASZATBAN

Bogsch Erik

Biotechnoldgiai Uzletag Vezetd
Richter Gedeon Nyrt., 1103 Budapest, Gyomréi ut 19-21
drbogsch@richter.hu

A biotechnoldgiai gyogyszerek — biologikumok — az utobbi negyed évszazadban kiléndsen
fontos attorest hoztak bizonyos betegsegek kezelésében, ahol a ’hagyomanyosabb’ kismolekula
alapu terdpidk kevésbeé bizonyultak hatékonynak.

A gybgyszerpiac szegmens egyre nagyobb teruletét fedik le a biologiai alapu készitmények. A
fehérje alapu terapiakon felul a legUjabb sejt és génterapias eljarasok is a biotechnoldgiai
kategoriaban foglalnak helyet.

A biologikumok el6éallitasa komplex, tobbségében fermentécids alapu technoldgiakra épdil, a
fehérjék komplexitasatol fliggéen rekombinans mikrobidlis, illetve emldssejt tenyészeteket
hasznalva. A fehérje molekuldk karakterizalasa is nagyon Osszetett és szertedgazo, igy a
biotechnoldgiat tamogat6 analitikai tudas, modszerek és eszk6zok is nagyon szeles nyomtavot
fednek le.

Az elbadas célja, bemutatni a biotechnologiai terapiak széles spektrumat, a biotechnoldgiai
gyogyszerfejlesztés fobb elemeit, tovabba kitérni a bioszimilaris/biohasonlé gyogyszerek
fejlesztési és szabalyozasi kihivasaira, mindazonaltal ezzel lehetdséget teremtve, hogy egyre
tobb beteg részesiiljon a leghatékonyabb bioldgiai terapiakban.
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UNDERSTANDING THE INCORPORATION OF CRITICAL
ELEMENTS INTO RECOVERABLE COMPOUNDS IN
PYROMETALLURGICAL SLAGS

Ursula Fittschen?, Thomas Schirmer®, Sven Hampel?, Alena Schickmannb®,
Sophie Wunderlich?

2 Institute of Inorganic and Analytical Chemistry, Clausthal University of Technology, 38678
Clausthal-Zellerfeld, Arnold Sommerfeld Str. 4, Germany
b Institute of Disposal Research, Clausthal University of Technology, 38678 Clausthal-
Zellerfeld, Adolph Roemer Str. 2a, Germany
ursula.fittschen@tu-clausthal.de

Pyrometallurgical slags are a valuable secondary resource for several technologically
important i.e. critical elements. The term “critical” describes materials and elements which are
both of high economic importance and have a high risk of supply disruption. Examples of
CRMs include rare earth elements, cobalt and niobium. A feasible cost efficient recovery
depends on the incorporation of the element of interest into the different compounds of the
slag but also on the habitus and size of the grains. Ideally, the element is concentrated in a
single phase having advantageous properties for recovery. Optimization of slag system and
cooling conditions could allow this kind of enrichment of a desired element in only one
compoundi.e. an engineered artificial mineral (EnAM).

We have studied the formation of potential EnAMs for the recovery of Li from battery
recycling slags and slag analogs. LiAIO2! as well as Li2MnO3? were identified as promising
EnAMs. Unfortunately, if both Mn and Al are present in the slag besides LiAlO; a plethora of
spinel solid solutions are formed?®. Accordingly, it is advisable to eliminate either Mn or Al
from the system. Modern Li-ion battery cathodes increasingly contain Mn e.g. in mixed Ni-
Mn-Co oxide materials (NMCs), which are mostly more long lived and more cost efficient.
Hence, a Mn-EnAM is our preferred Li scavenger.

The formation of the Li,MnOs requires an oxidizing environment to obtain the Mn** oxidation
state. Preliminary experiments in ambient air atmosphere show that in a Ca-Si system Mn is
found in two oxidation states Mn?* and Mn®*. Similar diversity of oxidation states was found
for vanadium in BOF slags®. Here, V3*, V#*, and VV°* were identified. For a knowledge based
design of slags it is necessary to understand the processes leading to this diversity. Here we
present the synthesis and characterization of slag analogs and discuss hypotheses explaining
the observed phenomena.

1. Elwert, T.; Strauss, K.; Schirmer, T.; Goldmann, D.; World Metall. -Erzmetall 2012, 65, 163-171.
2. Longo,R. C.; Kong, F. T.; Santosh, KC; Park, M. S.; Yoon, J.; Yeon D.-H., Park, J.-H.; Doo, S.-G.;
Cho, K.; Phys. Chem. Chem. Phys., 2014, 16, 11218.

3. Wittkowski, A.; Schirmer, T.; Qiu, H.; Goldmann, D.; Fittschen, U.E.A.; Metals 2021, 11, 188.

4. Wunderlich, S.; Schirmer, T.; Fittschen, U.E.A.; Metals 2021, 11, 1869.
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NOVEL OPTOSENSING STRATEGIES FOR TRACE BIOCHEMICAL
MOLECULES USING FUNCTIONALIZED NANOMATERIALS

Yong-1Il Lee??, Shavkatjon Azizov®

2 Anastro Laboratory, Institute of Basic Science, Changwon National University,
Changwon 51140, Republic of Korea
® Department of Pharmaceutical Sciences, Pharmaceutical Technical University,
Tashkent 100084, Republic of Uzbekistan
E-mail: yilee@changwon.ac.kr

Developing ultrasensitive, low-cost, and easy-to-use optosensing strategies for trace amounts
of biochemical compounds and the early detection of cancer biomarkers is an attractive trend
that should be seen as a rewarding challenge. Although several analytical methods have been
used for these purposes, most of them are expensive, less sensitive, time consuming, and
complex to handle for on-site detection. Utilizing paper as a substrate to develop bio/chemical
sensors is attractive because the resources required to produce them are minimal and the
materials are ubiquitous and inexpensive. We have developed highly sensitive and selective
sensors based on novel nanohybrids, novel multiple emitting amphiphilic conjugated
polythiophene-coated quantum dots (QDs) for pictogram determination of 2,4,6-trinitrophenol
explosive and fluorescence molecularly imprinting conjugated polythiophene for cancer
biomarkers with LODs of 15 fg/mL for o-fetoprotein (AFP) and 3.5 fg/mL for
carcinoembryonic antigen (CEA). More importantly, we successfully proposed the feasibility
of integrating printed paper with a low-cost and sensitive smartphone and prototype electronic
device readout that could be applied as rapid point-of-care cancer detection. Modern inkjet
printers support the creation of precise and contactless deposition of microscopic sized
droplets of the chemical sensor onto paper. | will also present several versions of fluorescence
“Turn on-off” and surface-enhanced Raman spectroscopy (SERS) sensors based on
nanohybrid materials coated with amphlphlllc polythiophenes for the quantitative analysis of
environmental and " B
biological samples. We = g
believe that our
optosensing  approaches
represents a significant
step forward in the
advancement of cost-
effective, portable, point-
of-care diagnostics.

1. Tawfik,S.M.; Sharipov, M.; Kakhkhorov, S.; Lee, Y.I. Advanced Science 2019, 6, 1801467.

2. Tawfik, S.M; Elmasry, E.R.; Sharipov, M.; Lee, Y.l. Biosensors and Bioelectronics 2020, 160,
112211.

3. Nghia, N.N.; Huy, B.T.; Khanh, D.N.N.; Cuong, N.V.; Li, H.; Lee, Y.l. Food Chemistry 2023, 410,
135466.

4. Sharipov, M.; Kakhkhorov, S.A.; Liu, H.G.; Tawfik, S.M.; Azizov, S.; Lee, Y.l. Sensors and
Actuator B: Chemical, submitted.
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VAPOR GENERATION TECHNIQUES FOR TRACE ELEMENT
ANALYSIS. FUNDAMENTAL ASPECTS AND APPLICATIONS.

Alessandro D’Ulivo

CNR, Institute of Chemistry of Organometallic Compounds, S.S. of Pisa, Italy
alessandro.dulivo@cnr.it

Vapor generation (VG) techniques coupled with atomic and mass spectrometry are one of the
most powerful analytical tools for determination and speciation of trace elements.? The
development of CV techniques was adopted to overcome the low efficiency of sample
introduction of nebulization systems (< 5%) and the low efficiency of atom production in
flames for some elements (e.g., < 0.5% for Ge, Sn, As, Sh, Se, Te, Hg). VG techniques
consist of aqueous phase derivatization reactions that convert the elements to volatile species,
thus allowing an efficient and rapid separation from the sample matrix.

VG can be achieved through chemical, photochemical, electrochemical, sonochemical and
plasma induced reactions. Among them, chemical VG (CVG) was the first to be used in
atomic spectroscopy in 1969 and has since become very popular. Aqueous NaBHa, first
applied to CVG of Hg, As and Sb in 1972, is undoubtedly the most largely employed
reagents. It allows the conversion of the element (Ge, Sn, Pb, As, Sbh, Bi, Se) to hydrides or
free atoms (e.g., Hg, Cd). More recently, its scope has been expanded to transition and noble
metals, which are converted to volatile species as nanoparticles or other species the identity of
which is still unknown or controversial.

Although thousands of research papers and many regulated analytical methods are based on
CVG by NaBHqs, the overall approach to CVG has remained completely empirical for many
years after the first applications. More recent studies, presented in this lecture, have allowed
the understanding of the mechanisms that govern CVG by THB, contributing to the
clarification of controversial aspects and the removal of erroneous concepts.®>* The
rationalization of the fundamental aspects of CVG can give the impetus to further
developments which are of relevance in analytical applications of CVG. Among them, the
better control of interferences arising from foreign species and the better comprehension of
the role played by chemical additives, which are largely employed to modify the reactivity of
several CVG systems.

1. Dédina, J., Tsalev, D. Hydride Generation Atomic Absorption Spectrometry; John Wiley & Sons:
Chichester, 1995.

2. D’Ulivo, A., Sturgeon, R.E. Vapor Generation Techniques for Trace Element Analysis.
Fundamental Aspects; Elsevier: Amsterdam, 2022.

3. D’Ulivo, A. J. Anal. At. Spectrom. 2019, 34, 823-847.

4. D’Ulivo, A., Dédina, J., Mester, Z., Sturgeon, R.E., Wang, Q., Welz, B. Pure Appl. Chem. 2011, 83,
1283-1340.
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SENSITIVE DETECTION OF BIOMOLECULES AND BIOLOGICALLY
IMPORTANT MOLECULES BY DROP COATING DEPOSITION
RAMAN (DCDR) SPECTROSCOPY

Eva Kocisova?, Alzbeta KuiZzova?, Ondiej Kylian®, Marek Prochazka?

2 Division of Biomolecular Physics, Institute of Physics, Faculty of Mathematics and Physics,
Charles University, Ke Karlovu 5, 121 16 Prague 2, Czech Republic
b Department of Macromolecular Physics, Faculty of Mathematics and Physics, Charles
University, V Holesovickach 2, 180 00 Prague 8, Czech Republic
Email of presenting author: kocisova@karlov.mff.cuni.cz

The drop coating deposition Raman (DCDR) scattering technique is a relatively new method
based on drying of a small drop (2-5 ul) of molecular solution or suspension deposited on a
special hydrophobic substrate. The drying process of the drop very efficiently accumulates the
molecules of interest into the pattern from which Raman spectrum of very good quality can be
measured. The hydrophobic substrate enables to dry the droplet in a manner of either “coffee-
ring effect” or a small often somewhat spherical pattern without a clear peripheral ring. In the
former case the dispersed material is carried by the flow of a liquid in the evaporating droplet
to its edge where it forms a ring.! Latter case was proposed as a universal “solvent removal”
method applicable to samples in aqueous solutions deposited on highly hydrophobic
surfaces.? Both approaches make possible to measure Raman signal not only from small
volumes but also from low initial concentrations by using confocal Raman
microspectrometer.

The lecture will focus on the introduction of the principle, short history and possible
application of the DCDR technique with emphasis on a detection of biologically important
molecules and their mixtures. Importance of the DCDR hydrophobic substrates and
possibilities of commercially available ones will be discussed. An attempt to improve the
method led to the development of the novel type of surfaces with metallic nanoparticles. Their
preparation is based on nanostructuring of magnetron sputtered hydrophobic C:F films by a
base layer of metallic nanoparticles that were fabricated employing a gas aggregation source
of original construction. The surface roughness of resulting coatings has a strong influence of
on surface wettability and properties of formed dried patterns. DCDR spectra of a set of
molecules including lipids, porphyrins, environmental pesticides (thiram, bentazon),
dipicolinic acid as anthrax marker will be presented.®>” In addition, an example of the
detection of the food contaminant melamine in a real sample of milk infant formula that was
intentionally contaminated will be demonstrated.

1. Deegan, R.D.; Bakajin, O.; Dupont, T.F.; Huber, G.; Nagel, S.R.; Witten, T.A. Nature 1997, 389,
827.

2. Larmour, I.A.; Gray, J.P.E.D.; Bell, S.E.J. Spectroscopy Europe/World 2009, 21, 6.

3. Kocisova, E.; Prochazka, M. J. Raman Spectrosc. 2011, 42, 1606.

4. Kocisova, E.; Prochazka, M. J. Raman Spectrosc. 2018, 49, 2050.

5. Kuizova, A.; Piikryl, M.; Prochazka, M; KociSova, E. Spectrochimica Acta Part A 2021, 262,
120109.

6. Kuizova, A.; Kuzminova, A.; Kylian, O.; KociSova, E. Polymers 2021, 13, 4023.

7. Kuizova, A.; Koc¢iSova, E. J. Raman Spectrosc. 2023, in print.
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A KOVALENS FRAGMENSEK ALKALMAZASA TERAPIAS
CELPONTOK VALIDALASABAN

Keserii Gyorgy Miklos

Gydgyszerinnovacios Kozpont, Nemzeti Gyogyszerkutatasi és Fejlesztesi Laboratérium,
Természettudomanyi Kutatokdzpont, Budapest
keseru.gyorgy@ttk.hu

A kisméretli, polaris és elektrofil csoportot tartalmazé molekuldkként jellemezheté kovalens
fragmensekkel egyesithetdek a fragmens alapi megkozelitések ¢és a kovalens
hatdsmechanizmus elényei a gydgyszerkutatds korai fazisaban. A fragmensek hatékonyan
mintavételezik a kotohelyeken relevans kémiai teret, igy segitségilikkel nehezen célozhato
kotohelyek (PPI, transzkripcios faktorok, RNS, alloszterikus és eltemetett zsebek) is
azonosithatoak [1]. A fragmensek ugyanakkor kis méretiik miatt csak gyengén képesek kotddni,
ezért detektalasuk sokszor nehézkes. A kdtdhelyen 1évé aminosavakkal kovalens kdlcsonhatast
kialakitd elektrofil csoport ebben nyujt segitséget, ugyanis a létrejott kovalens komplex
tomegspektrometriaval egyszertien azonosithato.

A kozelmultban kutatdécsoportunk specifikus kovalens fragmenskonyvtarakat fejlesztett ki. A
célpontok validalasahoz sziikséges kotohelyek felfedezését elsdként az ezek kornyezetében
talalhatd ciszteinek kisérleti Gton torténd azonositasdval terveztik. Az azonositashoz
kifejlesztettiink egy azonos vazszerkezettel rendelkezd, de kiillonb6zd elektrofilekkel ellatott
fragmensekbdl allo molekulatar [2]. A konyvtar célpontokon torténd sziirése lehetové teszi a
célzott ciszteinek hozzaférhetdségének ¢és reaktivitasanak kisérleti vizsgalatat, és segit a
szelektiv kovalens inhibitorok szamara alkalmas elektrofilek azonositasaban [3,4].

A célpontokhoz k6tddo fragmens taldlatok azonositasa céljabol kifejlesztettiik az Astex cég altal
bevezetett ultra kis molekulatomegli ligandumok (MiniFrags) kovalens valtozatat. Ezekkel a
fragmensekkel rejtett €s eddig ismeretlen kotohelyek is sikeresen azonosithatok. A kovalens
MiniFrag konyvtéarat kis elektrofil heterociklusokbol allitottuk Ossze [5], és olyan kihivast
jelentd célpontokon vizsgaltuk, mint az epigenetikaban fontos HDACS, az onkogén KRAS
mutansok, vagy a SARS-Cov-2 {0 proteaza [6]. Mivel az elektronszegény heterociklusok
aktivaljak elektrofil szubsztituensiiket, a fragmensek készségesen kotddnek nukleofil
aminosavakhoz és ezaltal gyogyszerkutatasi programok kiindulopontjaul szolgalhatnak.

Hivatkozasok:

[1] Keseri GM. et al. Drug Disc. Today 2020, 25, 983.

[2] Keserti GM. et al. Chembiochem. 2020 22, 743.

[3] Keserti GM. et al. Eur ] Med Chem. 2020, 207, 112836.
[4] Keserti GM. et al. Eur ] Med Chem. 2022 231, 114163.
[5] Keserti GM. et al. Medchemcomm. 2018, 10, 263.

[6] Walsh MA. et al. Nature Comm. 2020, 11, 5047.
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A NANOSZERKEZETU ARANY: ELEKTROKATALIZATOROK
FEJLESZTESETOL AZ ORVOSBIOLOGIAI ALKALMAZASOKIG

Csapo Edit

MTA-SZTE Lendulet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatocsoport, Szegedi Tudomanyegyetem,
Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék
juhaszne@chem.u-szeged.hu;_juhaszne.csapo.edit@med.u-szeged.hu

Az elmult évtizedben a nanoszerkezetli anyagok eldallitdsa és szerkezetvizsgalata, szamos
tudomanyteriileten vald alkalmazhatosdguknak koszonhetden, az egyik legdinamikusabban
fejl6do kutatasi teriiletté valt, melyet az 1j tudomanyos publikdciok szamanak évrdl évre torténd
rohamos novekedése is igazol. A nanoszerkezetli anyagokon beliil kiilondsen a nemesfémek
azok, amelyeket egyedi elektromos, magneses és optikai tulajdonsagaiknak koszonhetden az
elektronikatol a katalizisen at a gyogyaszatig szamos témateriileten intenziv érdekl6dés kisér.
Az arany nanorészecskék és nanoklaszterek méretiikkel és szerkezetiikkel hangolhat6 egyedi
optikai (plazmonikus és fluoreszcens) tulajdonsaggal rendelkeznek, ami lehetdvé teszi optikai
bioszenzorként [1,2] valo lehetséges alkalmazasukat, de a tombfazishoz képest megnovekedett
fajlagos feliiletiik kovetkeztében katalizatorok alapjait [3,4] is képezhetik. A biokompatibilis
nemesfém nanorészecskék €s nanoklaszterek nagy kinetikai stabilitdst mutatnak fizioldgias
kozegben, ami lehetové teszi alkalmazasaikat orvos diagnosztikai ¢€s terapias
felhasznalasokban. Eldaddsomban a fenti alkalmazas terilileteken (katalizis, bioszenzorok
fejlesztése, fluoreszcens jelzdanyagok tervezése, diagnosztika stb.) torténd lehetdségeit
kivanom bemutatni arany nanoszerkezeteknek.

Kdszonetnyilvanitas: A kutatasi munkat a MTA Lendiilet programja és a FK116323 projekt
tamogatja.

Irodalom

[1] D. Ungor, et al., Sensors and Actuators, B, 2019, 288, 728.

[2] D. Ungor, et al., Journal of Molecular Liquids, 2021, 338, 116695.
[3] A. M. Ismail, et al., ACS Energy Letters, 2019, 4, 48.

[4] A. M. Ismalil, et al., ACS Catalysis, 2020, 10, 5681.
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LABORATORIUMI ASZTROKEMIA,
AZ EXTREM KORULMENYEK KEMIAJA

Tarczay Gyorgy

ELTE-MTA Lendilet Laboratériumi Asztrokémia Kutatocsoport, ELTE Kémiai Intézet,
1117 Budapest, Pazmany P s. 1/a

A modern csillagdszati miiszereknek koszonhetéen egyre tobb kémiai informécioval
rendelkeziink a Naprendszer objektumairol, s6t mar a Naprendszeren kiviili bolygokroél is. A
csillagkdzi térben mara mar mintegy 300 molekulat azonositottak spektroszkopiai
modszerekkel. Azonban a foldiektdl jelentésen eltérd asztrofizikai fizikai kornyezetek miatt a
csillagaszati mérési adatok értelmezése sok esetben a csillagasz, a kémikus, és a spektroszkdpus
szamara is kihivast jelent. Egyes esetekben mar a csillagkdzi térben megtalalhaté molekulak
eléallitasa és laboratoriumi szinképeinek felvétele sem egyszerli. Még nagyobb feladat a kémiai
reakciok modellezése a csillagkdzi molekulafelhdket vagy a csillagképzdodési régiokat jellemzd
extrém korilmények kozott. Eldadasomban elészor az ELTE Kémiai Intézetében épiilt
VIZSLA késziiléket mutatom be, majd néhany példaval illusztralom, hogy a késziilék
segitségével hogyan deritettink fel néhany asztrokémiai szempontbol fontos
reakciomechanizmust.
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EGYKRISTALY RONTGENDIFFRAKCIOS SZERKEZETVIZSGALAT
DEBRECENBEN

Bényei Attila

Debreceni Egyetem

Az Magyar Kémikusok Egyesiilete kdzremiikddésével alapitott Kalméan Alajos Tudomanyos
Dij elnyerése nagy megtiszteltetés szamomra. A rontgendiffrakcios modszer alapjainak
szemléletes felidézése utdn az elGadasban bemutatom a Debreceni Egyetem Kémiai
Intézetében, a Fizikai Kémiai Tanszéken 1995-ben létrehozott egykristaly rontgendiffrakcids
laboratorium eddigi torténetét. Kiilondsen érdekes lesz a budapesti és a debreceni egykristaly
rontgendiffrakcios késziilék fejlesztések 0Osszehasonlitdé attekintése. Bemutatok olyan
szerkezetmeghatarozasi eseteket, amik a modszer teljesit6képességét is jelzik. Vizsgalataink
kiterjednek kis molekuldk, fémkomplexek és szerves anyagok szerkezetének igazolasara,
abszolut  konfigurdci6 meghatarozasa kiilonbozé  kiralitds elemek  esetén. A
gyogyszerhatéanyagok polimorf modosulatainak és  kokristalyainak  eldallitasaval,
vizsgalataval és pordiffrakcids adatokbdl a teljes szerkezet meghatarozasaval is foglalkozunk.
Tavlatiakban lehetdség van fehérjék vizsgalatara, ehhez tovabbi fejlesztések sziikségesek.
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MIKROANALITIKAI FEJLESZTESEK’A I_’EZER INDUKALT
PLAZMA SPEKTROSZKOPIABAN

Galbacs Gabor

Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen, Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék,
6720 Szeged, DO6m tér 7-8.
galbx@chem.u-szeged.hu

A lézer indukalt plazma spektroszkdpia (LIBS) mara az egyik legintenzivebben fejlédo, a
laboratoriumban és az iparban is széles korben alkalmazott analitikai atomspektroszkopiai
modszerré nodtte ki magat. Ez elsésorban annak koszonhetd, hogy a mérés tetszdleges
halmazallapoti mintaval, akéar tavolrdl is, gyorsan elvégezhetd és a periddusos rendszer
minden eleme meghatarozhaté. Nyomanalitikai kimutatasi hatarokkal rendelkezik ¢és
mikrodestruktiv, ami azt jelenti, hogy laboratoriumi koriilmények kozott nagy térbeli
felbontasu mérések vagy szilard mintak elemeloszlas térképezése is elvégezhetd vele. A
miszer robusztus és kompakt, ezért terepen is jol alkalmazhatdé. Mivel a spektrumok
informaciotartalma kimagasléan nagy, ezért nem csak kvantitativ, hanem kvalitativ
diszkriminacios analitikai feladatok végrehajtasara is alkalmas'-.

Tanszéki kutatocsoportunk tobb, mint két évtizede foglalkozik analitikai céla modszer- és
eszkozfejlesztésekkel a LIBS spektroszkopia teriiletén, szamos innovativ megoldassal
hozzajarulva a teriilet fejlodéséhez. A jelen eldadas attekintést ad a LIBS maodszer altal kinalt
mikroanalitikai lehetdségekbdl, a kutatocsoport néhany kiemelt, érdekesebb, de gyakorlati
orientaltsagu kutatdsi eredményével illusztralva azokat.

1. Galbéacs, G. Anal. Bioanal. Chem. 2015, 407, 7537.
2. Galbacs, G. (szerk.) Laser-Induced Breakdown Spectroscopy in Biological, Forensic and Materials
Sciences; Springer, 2022
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INNOVATIV KLINIKAI MEGOLDASOK TAMOGATASA
IONMOBILITAS-TOMEGSPEKTROMETRIAVAL

Schlosser Gitta?, Molnar Adrienn2?<, Veronika Kralj-1glict, Balog Julia®

& MTA-ELTE Lendulet lonmobilitas-témegspektrometria Kutatocsoport, ELTE TTK Kémiai
Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék, 1117, Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A
b Hevesy Gyorgy Kémia Doktori Iskola, ELTE TTK Kémiai Intézet,
1117, Budapest, Pazmany Péter setany 1/A
¢ Waters Research Center,1031 Budapest, Zahony utca 7.
dUniversity of Ljubljana, Faculty of Health Sciences,
Zdravstvena pot 5, p.p. 397, 1000 Ljubljana, Szlovénia
gitta.schlosser@ttk.elte.hu

A folyadékkromatografiaval csatolt tandem tomegspektrometria (LC-MS/MS) az
egyik legelterjedtebb analitikai mddszer bioldgiai mintak lipidomikai vizsgalatara. A lipidek
hatékony elemzését nagyban segiti a tomegspektrometriaval kombinalt ionmobilitas
spektrometria (IMS). Az IMS egy gazfazisu elvalasztastechnikai, szerkezetkutatasi modszer,
amely a tomegspektrométer ionforrasaban keletkez6 ionokat gazfazistt méretiik és alakjuk
szerint is képes elvélasztani. A molekuldk IMS-alapu azonositasara, szerkezetfelderitésére
alkalmas unikalis megoldas a ciklikus ionmobilitas elvalasztas, amellyel kiemelked6 felbontas
érhet6 el és az ionmobilitas szeparacié tandem tomegspektrometrias mérésekkel valtozatos
Kisérleti elrendezésekben kombinalhatdé. A miiszer felbontoképessége lehetévé teszi nagyon
csekély titk6zési hataskeresztmetszet kiilonbséggel rendelkezd molekulak
megkulonboztetését, gazfazisi elvalasztasat is. Kutatdmunkank soran ultranagy nyomasu
folyadékkromatografiaval (UHPLC) csatolt ciklikus ionmobilitas tomegspektrometriat
(cIM-MS) alkalmazunk sejtvonalak és extracelluléris vezikuldk lipidomikai és proteomikai
jellemzésére.

A vizsgalt primer sejtvonalak a késObbiekben akér in vitro tumormodellként is
alkalmazhat6ak lennének, ezért részletes vizsgalatuk kiemelten fontos. Korabbi eredmeényeink
alapjan tudjuk, hogy a sejtek plazmamembran lenyomata specifikus a sejtek allapotéra és a
tumor tipusara. A rakos sejtek lipidomikai vizsgalataval tehat célunk a teljes lipidprofil
screenelése volt. A rendkivil érzékeny UHPLC-cIM-MS technoldgia lehet6vé teszi a sejtek
lipidjeinek részletes vizsgalatat és pontos meghatarozasat. A mérések sordn szamos
plazmamembran-lipidet azonositottunk, mint példaul foszfatidil-etanolaminokat (PE(36:2),
PE(O-38:5), PE(O-38:4)) és karakterisztikus foszfatidil-inozitolokat (P1(38:4), PI(38:3)).
Emellett a ceramidok (Cer) és foszfatidil-szerinek (PS) pontos azonositasa, valamint a lipidek
pontos szerkezetének meghatarozasa jelenleg is folyamatban van.

A cIM-MS technoldgiaval, illetve ezt mas modszerek kiegészitéseként alkalmazva,
céelunk olyan Kklinikai megoldasok miiszeres tamogatasa, amelyek alkalmasak lehetnek
tumorok monitorozasara, biomarkerek kimutatasara, valamint megfeleléen jellemzett
plazma-alapa készitmények elballitasara.

Kdszonetnyilvanitas

A kutatést tAmogatta az MTA Lendulet Programja (LP2020-9/2021), valamint a Kooperativ
Doktori Program. Az SNN 138407 szamu projekt az Innovéacidés és Technologiai
Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbdl nyujtott tamogatéasaval, az
SNN_21 OTKA pélyazati program finanszirozasaban valosult meg.
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AZ ELEKTROMOBILITAS KORNYEZETI INDIKATORAI

Domokos Endre

Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem ut 10.
domokos.endre@uni-pannon.hu

Vitaindito eldadas a ,,A kornyezetvédelem aktualis kérdései: akkumulatorgyartas,
elektromobilitas” cimi kerekasztalbeszélgetéshez

A mobilitas, a kdzlekedés szorosan hozzakotddik a modern kor emberének szabadsagképéhez.
A globalis méretli személyi kozlekedés, valamint a fogyasztoi attitidok valtozasahoz
kapcsolodo teherszallitasi igények jelentOs terhet jelentenek kornyezetiinknek. A dontéshozok
erételjes, de sokszor ¢€les fordulatot vevod szabalyozasokkal probaljak megtalalni az egyenstlyt
az allampolgari igények, a vallalti elvarasok és a kornyezet védelme kozott. Par éve még az
elektromobilitast tartottdk a megoldasnak, majd jottek a hidrogén lizemanyagua jarmiivek, ma
pedig a biolizemanyagok a slagertéma.

Eléadasomban attekintem, hogy milyen indikatorok, milyen mutatok mentén lehet kijelenteni
egy mobilitasi formarol, hogy kornyezetbarat(abb). Végiil javaslatot teszek arra, mi modon
lehetne ezeket a mutatdkat a valésaghoz jobban kozeliteni.

Agoston Csaba: ,,Az elektromobilitas tagabb értelemben vett kdrnyezeti hatasai”

Nagy Sdndor Marton: Kihivasok a Li-ion akkumulator hulladékok feldolgozasaban
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SZENHIDRAT-LEKTIN KOLCSONHATAS VIZSGALATA KORSZERU
NMR ES IN SILICO MODSZEREKKEL

Timari Istvan?, Farkas Laszl6 Bence®, Balogh Alex Kalman®, Hégye Fanni?, Illyés Tiinde
Zita?, Fehér Krisztina®, Helen Blanchard?, Szilagyi L4szlé?, E. Kévér Katalin®®

4Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszek, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
‘ELKH-DE Molekularis Felismerés és Kdlcsonhatas Kutatocsoport,

4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
dInstitute for Glycomics, Griffith University, Gold Coast Campus, 4222 Queensland, Australia
timari.istvan@science.unideb.hu

A mégneses magrezonancia (NMR) spektroszkopia az egyik leghatékonyabb eszkodz
molekulak szerkezetének, dinamikai jellemzdinek és egymassal valé kdlcsonhatasanak atomi
szintii vizsgalatara. A szénhidrat-lektin fehérje kolcsonhatasoknak fontos szerepe lehet
tobbféle megbetegedésben (pl. tumor kifejlédésben), emiatt megfeleld inhibitorokra nagy
sziikség mutatkozik. A koradbban altalunk kifejlesztett, 'H-""Se CPMG-HSQMBC NMR
modszer! érzékenyen és szelektiven jelzi a ligandumok fehérjé¢hez kotddését tobb, versengd
ligandum egyidejti jelenléte esetén is, illetve lehetdséget nyujt a ligandumok kotéserfsség
szerinti sorba rendezésére is. A H-""Se CPMG-HSQMBC Kkisérlet fehérjekotddési
vizsgalatokban valo alkalmazéasa jelentés mértékben felgyorsult, miutdn a csoportunkban
eloallitottuk ~ a  ""Se-jelzett  szeleno-digalaktozidot.  Ugyanis a  "’Se-jelzett
szénhidratszarmazékrél 2 mM-os koncentracio mellett mar néhany perc/kisérlet alatt is
értékes, atomi szinti informécidéhoz jutottunk NMR mérésiinkb6l. Tovabba kompeticios
Kisérletsorozat formajaban, a gyengén kot6dé szeléntartalma ligandum jelenlétében, a
modszert kiterjesztettik szelént nem tartalmazd ligandum (pl. tio-digalaktozid, TDG)
Galectin-3 (Gal-3) fehérjéhez vald kotédésének vizsgalatara is.? A csoportunkban eléallitott
szeleno-galaktozidok (Gal-Se-Gal, Gal-Se-Se-Gal) humén Gal-3-mal valé kolcsonhatdsat a
fehérje oldalardl is monitoroztuk NMR spektroszkopiaval. A *°N-jelzett Gal-3 fehérjérsl *H-
N HSQC spektrumokat rogzitettiink mikozben a szeleno-galaktozid ligandumokat tobb
Iepésben adagoltuk a vizsgélt oldatokhoz. A fehérje kémiai eltolédasvaltozasaibdl informaciot
kaptunk a Gal-3 kotohelyérdl, illetve meghataroztuk a kétddéserdsségeket. A disszociacios
allando (Kg) 123 pM-nak adddott a Gal-Se-Gal, és 8500 pM-nak a Gal-Se-Se-Gal esetén.
Ezek az értekek nagységrendileg jO egyezést mutattak az ITC technikdval mértekkel. A
kotédés helyérél és az atomi szintii kolcsonhatasokrol kinyert NMR informécidkat
Osszevetettik és kiegészitettilk a rontgen szerkezetmeghatarozasb6l és molekuladinamikai
szimulaciokbol kapott adatokkal.®

Koszonetnyilvanitas: A kutatdés a Bolyai Janos Kutatasi Osztondij (BO/00372/20/7), a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbol finanszirozott NKFI PD-135034 és NN-
128368 palyazatok, és az Innovécios és Technoldgiai Minisztérium UNKP-22-5-DE-424
kodszamt Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak anyagi tamogatéaséaval valosult meg.

1. Raics, M., Timari, 1., Szilagyi, L., Gabius, HJ., Kévér, K.E.: In: Stowell, S.R., Arthur, C.M.,
Cummings, R.D. (eds) Galectins. Methods in Molecular Biology, 2022, vol 2442. Humana, New York
2. Timari, I.; Balla, S.; Fehér, K.; Kovér, K.E.; Szilagyi, L., Pharmaceutics 2022, 14, 201.

3. Raics, M.; Balogh, A K_; Kishor, C.; Timari, I.; Medrano, F.J.; Romero, A.; Go, R.M.; Blanchard,
H.; Szilagyi, L.; E. Kovér, K.; Fehér, K., Int. J. Mol. Sci. 2022, 23, 2494,
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ARAMLASOS KEMIA A CIKLODEXTRINEK
ES A KAPSZAICINOIDOK VILAGABAN

Bélint Erika?, Orosz Janos Maté?, Ujj Ddra?, Ravai Bettina?, Petr Kasal®, Benkovics
Gabor?, Matravolgyi Béla?

& Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia
Tanszék, 1111 Budapest, Budafoki ut 8.
b Department of Organic Chemistry, Charles University, 128 43 Prague 2, Czech Republic
balint.erika@vbk.bme.hu

Az aramlasos kémia a szerves kémia térhoditasanak ¢€s a technoldgia fejlodésének
koszonhetden, a 2010-es években jelent meg a gyogyszeriparban, szamtalan 0j lehetdséget
teremtve. Aramlasos rendszerekben a vegyiiletek gyorsabb, biztonsigosabb és allandd
mindségli eldallitasa valosithatd meg, tovabba a folyamatok konnyen szabalyozhatok,
méretndvelhetdk és automatizalhatok'.

A ciklodextrinek (CD-k) ciklikus oligoszacharidok, melyek a-1,4-glikozidos kotésekkel
osszekapcsolt gliikoz alegységekbdl allé makrociklusok?. A CD-k hidrofob belsével és
hidrofil kiils6vel rendelkeznek, mely alkalmassa teszi Oket hidrofob molekuldk
komplexaldsara €s oldhatésaguk novelésére. Felhasznalasukat tekintve kiemelten fontos
szerepet toltenek be az élelmiszer-, a kozmetikai, a gydgyszer- és vegyiparban, valamint a
mezdgazdasigban is°.

A kapszaicinoidok legismertebb képvisel6je a kapszaicin, mely az erds paprika csip6sségéért
felelds komponens. A kapszaicint széles korben alkalmazzak a gyogyszeriparban foként
krémekben, izomgyulladas és az azzal jaré fajdalom, illetve neuropatias tiinetek enyhitésére,
tovabba az élelmiszeriparban csipds szoszokban és élelmiszeripari termékek fiiszerezésénél.*
Emellett friss kutatasok alapjan, a kapszaicinoidok a prosztatarak kialakulasanak esélyét is
jelentdsen csokkentheti.”

Kutatomunkank soran egyrészt p-CD aramlasos kémiai monoszubsztitualasat tiiztik ki célul,
mely soran harom I1épést, monotozilezést, azidalast és hidrogénezést valositottunk meg
folyamatos reaktorokban®. Ezzel a szakaszos eljarasokhoz képest, egy gyorsabb és
biztonsagosabb eljarast dolgoztunk ki a 6-monoamino-6-monodeoxi-B-CD eléallitasara.
Maésrészt célunk volt a kapszaicinoidok &ramlasos kémiai szintézise benzaldehid-
szarmazékokbol kiindulva, oximképzésen, hidrogénezésen, végiil N-acilezésen keresztul. Az
eldallitott  vegytiletek vizoldhatéosaganak ¢és biohasznosuldsdnak novelése céljabol,
tanulmanyoztuk a kapszaicinoidok fazisoldhatosagat és komplexalasat kuilonféle CD-kel.
Végiil egyiittmiikodés keretében vizsgaltuk az eldallitott kapszaicinoidok és CD komplexek
bioldgiai aktivitasat.

. Baumann, M.; Moody, T. S.; Smyth, M.; Wharry, S. Org. Process Res. Dev. 2020, 24, 1802.

. Szejtli, J. Chem. Rev. 1998, 98, 1743.

. Hedges, A. R. Chem. Rev. 1998, 98, 2035.

. Basith, S.; Cui, M.; Hong, S.; Choi, S., Molecules, 2016, 21, 10.

. Ramos-Torres, A.; Bort, A.; Morell, C.; Rodriguez-Henche, N.; Diaz-Laviada, 1., Oncotarget, 2016,
7, 1570.

6. Orosz, J. M.; Ujj, D.; Kasal, P.; Benkovics, G.; Balint, E. Beilstein J. Org. Chem. 2023, 19, 294.

Ol B~ W —

A kutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal FK123961 palyéazat és a
2020-1.1.2-PIACI-KFI-2021-00234 Piaci KFI palyazat tamogatasaval készult.
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EXO-GLIKAL SZARMAZEKOK TIOL-EN ES [2+2] TIPUSU
CIKLOADDICIOS REAKCIOINAK VIZSGALATA

Jozsef Janos?, Vagvolgyiné Toth Marietta,? 1llyés Tuinde Zita,2 E. Kovér Katalin,™
Somsak Laszl6?, Juhasz Laszl6,2

4Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
jozsef.janos@science.unideb.hu

A szénhidratok és konjugatumaik szinte valamennyi ¢€l6 sejtben és sejtfelszinen
megtaldlhatok, ezért fontos résztvevoi szamos fiziologias és patologias folyamatnak.
Tekintettel a természetes glikozidok kis mennyiségii el6fordulasara, valamint a benniik
talalhatd O-glikozidos kotés csekély kémiai, enzimatikus, valamint metabolikus stabilitasara a
bioldgiai vizsgalatokhoz ezeknek a szarmazékoknak a szerkezetét és/vagy bioldgiai funkcidjat
utanzo, (fél)szintetikusan eldallitott vegyiileteket, az n. glikomimetikumokat hasznaljak,
melyekben az egyéb szerkezeti modositasok mellett, az O-atomot leggyakrabban C-, S-, vagy
N-atommal helyettesitik.?

Kutatémunkank ilyen kedvezé sajatsagokkal biro, Gj tipusu szénhidratmimetikumok szelektiv
szintézismodszereinek kidolgozasara iranyult, reaktiv és valtozatos modon funkcionalizalhato
kettds kotéssel rendelkez6 exo-glikal szarmazékokbol kiindulva.

Munkénk sordn vizsgéltuk 2-dezoxi, valamint D-manno konfiguracioju exo-glikal
szarmazékok fényinicialt, tiol-én tipusu addicids reakciojat. A kordbbi eredmények alapjan a
gyokoés mechanizmusu tioladdiciés reakciok nagyfoka regio- €s sztereoszelektivitasa
lehetdséget adhat a nehezen kialakithatdé [-anomer konfiguracid kialakitasra ezen
szarmazékok esetében is.3®

Tanulmanyoztuk tovabba per-O-acilezett exo-glikdlok [2+2]-tipusu cikloaddicids reakciojat
diklor-keténnel ¢és klorszulfonil-izocianattal, ezekben a reakcidkban spiro-ciklobutanon,
valamint spiro-p-laktam szerkezeti egységet tartalmazé szénhidratszarmazékokat kaphatunk.
Az igy nyert vegyiiletek szintetikus szempontbdl igen értékes intermedierek lehetnek, hiszen
gylrinyitasuk nukleofilekkel 1) tipusi C-glikozil-vegyiiletek, valamint aminosav
konjugatumok szintézisét teheti lehetove.

1. Hevey, R. Pharmaceuticals 2019, 12 (2), 55.

2. Ernst, B.; Magnani, J. L. Nat. Rev. Drug Discov. 2009, 8 (8), 661.

3. Dondoni A.; Marra A. Chem. Soc. Rev., 2012, 41, 573.

4. Gervay J.; Flaherty T. M.; Holmes D. Tetrahedron, 1997, 53, 16355.

5. Lazéar L.; Csavas M.; Hadhazi A.; Herczeg M.; Toth M.; Somsak L.; Barna T.; Herczegh P.; Borba
A. Org. & Biomol. Chem. 2013, 11, 5339.

6. Jozsef I.; Juhasz L.; Tllyés T. Z.; Csavas M.; Borbas A.; Somsak L. Carbohydr. Res. 2015, 413, 63.
7. Umbreen, S.; Linker, T. Chem. Eur. J. 2015, 21 (20), 7340.

8. Chmielewski, M.; Kaluza, Z.; Furman, B.; Chem. Commun. 1996, 2689.
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RADIOJELOLT VEGYULETEK FEJLESZTESE ES
FELHASZNALASUK PET KEPALKOTAS CELJABOL

Dénes Noémi, Gyuricza Barbara, Képes Zita, Hajdu Istvan, Joszai Istvan,
Trencsényi Gyorgy, Kertész Istvan

Debreceni Egyetem, AOK, Orvosi Képalkotd Intézet, Nuklearis Medicina Tanszék,
4032 Debrecen, Nagyerdei krt. 98.
denes.noemi@med.unideb.hu

A daganatos megbetegedések okozta haldlos esetek tekintetében sajnos Magyarorszag a
vezetd helyet foglalja el. A halalozas egy része elkeriilhet6 lenne a korai és hatékony
diagnosztikai modszerek alkalmazésaval, valamint a specifikus kolcsonhatasokon alapulo,
személyre szabott orvoslas fokozott igénybevételével. Ezen feladat elsd 1épése az, hogy olyan
specidlis interakcid alapjan dasulé PET radiofarmakonok fejlesztése folyjon, amely
kiszolgalja a PET diagnosztika ilyen célu igényeit. A PET fejlodése az elmult két évtizedben
lehetévé tette a radiofarmakonok egyre szélesebb korii alkalmazasat mind a rutin klinikai
gyakorlatban, mind kutatasi céli projektekbenl. A gydgyszergyarak is egyre inkabb
felismerik annak jelentGségét, hogy fejlesztéseik hatékonysagat minel hamarabb, preklinikai
fazisban, él6 rendszerben méressék meg. Eppen ezért, a peptidek és a bioldgiailag aktiv
vegyuletek minél hatékonyabb alkalmazasanak a nuklearis medicina gyakorlataban komoly
szerep juthat a kozeljovoben. Kiilonosen fontos lehet olyan modszerek kidolgozasa, amelyek
fiiggetlenek pl. a nagy koltségigényt ciklotronok kozelségétol.

A ®8Ga egy generator izotOp 68 perces felezési id6vel. Kiilonds jelentésége abban rejlik, hogy
hosszutavon megoldast jelenthet a biomolekulak jelolésére ciklotronnal nem rendelkez6
centrumok szadmara is. A generator rugalmas izotopellatast biztosit, hiszen 4 6ranként az
elméleti maximalis aktivitds 90%-at Gjratermeli, és az anyaelem — %8Ge — hosszi felezési
idejének koszonhetden (271 nap) a generator 1-2 évig is hasznalhat6?>. Az utdbbi években
sokat fejlédott a gallium-alkalmazésahoz szilkséges koordinacios kémiai hattér is, a nagy
stabilitasu komplexek jol hasznalhatdak az €10 szervezetben. Az izotop fizikai felezési ideje
idedlis a peptidek és kis molekulatomegii vegyiiletek farmakokinetikajahoz. A jelolt, szelektiv
analogok altalaban gyors dasulast mutatnak a célzott szovetekben, mig rovid id6 alatt
kitrilnek a vérarambol®,

Célkitiizéstink tehat olyan, sikeres receptor-szelektiv radioligandumok elkészitése, amelyek
jOl hasznosithatdak biologiai folyamatok monitorozasara.

1. Wadsak W, Mitterhauser M. Basics and principles of radiopharmaceuticals for PET/CT. Eur J
Radiol. 2010 Mar;73(3):461-9. doi: 10.1016/j.ejrad.2009.12.022. Epub 2010 Feb 24. PMID:
20181453.

2. Velikyan I. 68Ga-Based radiopharmaceuticals: production and application relationship. Molecules.
2015 Jul 16;20(7):12913-43. doi: 10.3390/molecules200712913. PMID: 26193247; PMCID:
PMC6332429.

3. Ramogida CF, Orvig C. Tumour targeting with radiometals for diagnosis and therapy. Chem
Commun (Camb). 2013 May 25;49(42):4720-39. doi: 10.1039/c3cc41554f. PMID: 23599005.
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NANOMUANYAGOK ES BIOMOLEKULARIS RENDSZEREK
KOLCSONHATASANAK VIZSGALATA

Holloczki Oldamur, Kovacs Tibor

Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
holloczki.oldamur@science.unideb.hu

A kornyezetlinkben emberi tevekenység kovetkeztében jelenlévé miianyagok fizikai, kémiai
¢s bioldgiai folyamatokban mikro- és nanomiianyag részecskékké aprozodnak. Ezen anyagok
az ¢lelmiszer- illetve folyadékfogyasztassal a szervezetiinkbe kerililnek, csakigy, mint az
okoszisztéma tovabbi ¢€l6lényeiébe. Arra azonban egyelére csak elszortan all informaciod
rendelkezésre, hogy e részecskék milyen hatassal lehetnek az emberi szervezetre illetve a
kornyezetinkre. E  probléma athidalasat eclésegitendd, szamitasos kémiai ¢és
molekulamodellezési modszerekkel vizsgaljuk kisméreti milanyag részecskék és
biomolekularis rendszerek kolcsonhatasat, amely a teriileten folyo kisérletek tervezésében és
értelmezésében nyujthat jelentds segitséget.

Egy holland kutatocsoportnak meglepd mddon emberi  vérmintdkbol — sikertilt
mikromiianyagok jelenlétét kimutatni. Felmeriil tehat a kérdés, hogy vajon at tudnak-e jutni
ezek az anyagok a vér-agy gaton. Molekuladinamikai szimulaciok segitségével megmutattuk,
hogy polisztirol nanorészecskék egy vér-agy gat modell lipid kettdsrétegbe nagyon exoterm
folyamatban, tehat irreverzibilisen abszorbalédnak. A fazisdtmenet nagy negativ reakciohdje
tehat kérdésessé teszi, hogy az agyi oldalon a részecske ki tud-e 1épni. A szervezetben
azonban a nanorészcskék fellletét — beleértve a nanomilanyagokat is — altalaban egy
ugynevezett korona fedi, mely pl. lipidekbdl vagy fehérjékbdl allhat. Szamitésainkkal
kimutattuk, hogy a korona az abszorpci6 energiajat alapvetden befolyésolja, és a folyamat
bizonyos esetekben akar erdsen endotermmé is valhat. Ez arra enged kdvetkeztetni, hogy a
korona megfeleld Osszetétele mellett a nanomiianyagok nem csak bejuthathatnak a vér-agy
gatba, hanem at is keriilhetnek rajta. Ezt egylittmikodé partnereinkkel egérkisérletekben is
sikeresen igazoltuk, melyek soran az egér agyszovetében a miianyag részecskéket tartalmazo
taplalék elfogyasztasa utdn minddssze két oraval megjelentek ezen anyagok.?

A fehérjékkel vald kolcsonhatas vizsgalatahoz egy 12 alanin egységet tartalmazo a-hélix
modellpeptidet valasztottunk. Molekuladinamikai szimulacioink a kiilonb6zé miianyagok
hatdsa kozott érdekes kiilonbségeket mutattak.>* Mig egy polietilén részecske feliiletén a
hélix a tobbi izomerhez képest stabilizalodott, egy nylon-6,6 feliileten épp a forditott hatas
tapasztalhatd, és egy [B-hurokhoz hasonld szerkezet spontan kialakulasat figyeltiik meg.
Fehérjék masodlagos szerkezetének ilyen jellegli spontan valtozasai nem csak denaturalhatjak
a szervezetben e biomolekuldkat, hanem sulyos betegségeket, tobbek kdzott neurodegenerativ
korokat, azaz agyi elvaltozasokat is okozhatnak, ami jol mutatja az e teriileten a kutatasok
folytatasanak szlikségességét.

1. Leslie, H.A.; van Velzen, M.J.M.; Brandsma, S.H.; Vethaak, A.D.; Garcia-Vallejo, J.J.;
Lamoree, M.H. Environ. Int. 2022, 163, 107199.

2. Kopatz, V.; Wen, K.; Kovacs, T.; Keimowitz, A. S.; Pichler, V.; Widder, J.; Vethaak, D. A.
Holl6czki, O.; Kenner, L. kozlésre benyUjtva.

3. Holloczki, O.; Gehrke, S. Sci Rep 2019, 9, 16013.

4. Holloczki, O. Int. J. Quantum Chem. 2021, 121, e26372.
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SUPERSMARTLAB AZ ELTE-N:
XXI. SZAZADI LABORKORNYEZET, TECHNOLOGIA, |
OKTATASI MODSZEREK ES HALLGATOI KOMPETENCIAK

Tarczay Gyorgy

ELTE Kémiai Intézet, 1117 Budapest, Pazmény P s. 1/a

2024-t6l az alap- és mesterképzésben részt vevo hallgatoink egy mesterséges intelligenciaval
¢s modern okostechnologidkkal technologidkkal felszerelt, a kor kihivasainak minden
tekintetben megfeleld6 SuperSmartLab-re keresztelt oktatd laboratériumban kezdhetik meg
tanulmanyaikat. Az ELTE SuperSmartLab-janak induldsdval jelentds valtozast terveziink a
kémia gyakorlati oktatdsaban. Ez nemcsak a gyakorlati feladatok modernizalasat és
atstrukturalasat jelenti, hanem 1j, a Z ¢és alfa generdciok hallgatéinak képességeire ¢€s
érdeklodésére jobban épiild, oktatasmodszertani eszk6zok bevezetését is magaban foglalja.
Céljaink szerint a hallgatoi kompetencidk kozott elotérbe kertil a komplexebb gondolkodas, a
kreativitas, és az innovacios készség. Nem titkolt szandékunk, hogy a modern technoldgia
segitségével a fiatalok figyelmét jobban a természettudomanyok és a kémia felé iranyitsuk.
Reményeink szerint a cégek és az ipari szerepldk is felismerik a SuperSmartLab elgondolas
mogott rejlé lehetdséget, és csatlakoznak hozzank, hogy egyiitt, egylittmiikodésben formaljuk
a jovo vegyészeinek és kémiatandrainak ismereteit és készségeit.
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AZ AZIDO SZENNYEZOK SZEREPE AZ IRBESARTAN GYARTASI
TECHOLOGIAJANK MODOSITASABAN

Morvai Miklos, Séregi Nagy David, Szabd Andras, Heim Krisztian

EUROAPI Hungary Kft, 1045 Budapest, T6 utca 1-5.
miklos.morvai@euroapi.com

Az azido szerkezeti elemet tartalmazd szerves szennyezék nagy része potencidlisan
genotoxikus hatassal rendelkeznek ezért a mennyiségiik a gyodgyszerhatdanyagokban
szigorGan limitalt. Egy hatosagi kérdés eredményeképpen vizsgalnunk kellett az altalunk
gyartott Irbesartan gyogyszerhat6anyagban két lehetséges azido szennyez6 mennyiségét.
Ennek eredmenyeképpen kiderllt, hogy modositanunk Kkell az Irbesartan gyartasi
problémas genotoxikus szennyezé alacsony mennyiégét.

Az elbadas Osszefoglalja a genotoxikus szennyezékkel kapcsolatos jelenlegi hatdsagi
elvarasokat, a potencialis szennyezék feltérképezésének nehézségeit €s megoldasi
lehetéségeit. Az Irbesartan gyartds példajan bemutatasra keril az azido szennyezék
keletkezésének vizsgélata; a szennyezék mennyiségi meghatarozasahoz kidolgozott analitikai
maodszer Kifejlesztése; valamint a technoldgiai modositasok hatasa a szennyezémennyiségére.
A fejlesztési munka eredményeképpen a gyartasi paraméterek modositasaval sikerilt a
kérdeses azido szennyez6 mennyiségét biztonsadggal a megfelel szintre csokkenteni.
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CONTROL TOWER - AVAGY A MESTERSEGES INTELLIGENCIA
A GYOGYSZERIPARI TERMELESBEN

Buzder-Lantos Péter

EUROAPI Hungary Kft.,1045 Budapest, T6 utca -6.
Peter.buzder-lantos@euroapi.com

Az Euroapi cégcsoporton beliil a budapesti telephelyen elsdként vezettiink be egy komplex,
a termelés hatékonysagat eldsegitd digitalis eszkozt, amely a mesterséges intelligencia
segitségével ontanuld, onfejlesztd tulajdonsagokkal is rendelkezik.

Az eszkoz segitségével a heti bontasu termelési tervbol egy részletes, gyartasi részfolyamatokra
lebontott tervet kapunk, eszkdzkiosztassal és emberi eréforras allokacioval.

Ezek utdn a terv ugynevezett TAG-ek segitségével automatikusan lekovetésre is kertil
vizualizalva iitemezés megvalosulas €s csuszasok aranyat, tényét.

Automatikus KPI megjelenités és adatelemzés segitségével pedig folyamatos fejlesztést tudunk
végrehajtani a folyamatainkon.

Sok éve bevezetett és szamos kémiai fejlesztési cikluson atesett termékiink esetén is tovabbi
hatékonysagnoveld intézkedést tudtunk foganatositani €s ujabb kémiai fejlesztési lehetdséget,
oOtletet azonositottunk.

El6adasunkban kitériink arra is, vajon kell-e félni a mesterséges intelligencia térnyerése
kapcsan.
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ADATALAPU FEJLESZTES — STATISZTIKA A VEGYIPAR 4.0-BAN

Hudaky Péter

EUROAPI Hungary Kft, 1045 Budapest, T6 utca 1-5.
peter.hudaky@euroapi.com

A forradalmak ko6zos jellemzoje, hogy valami egészen 1j jelenség robbanasszerii fejlodést tesz
lehetévé. Amikor az elemzést mesterséges intelligencia végzi, az adattenger feldolgozasa
alapjan szoftverek ontjdk a kovetkeztetéseket, amiket aztdn a vezérlést végzo
folyamatparaméterekké forditanak a hatékonysag novelése érdekében, akkor megvaltozik a
vegyiparban végzendé6 munka sulypontja és 0j tavlatok jelennek meg. Alkalmazasuk a
fenntarthaté kémiai gyartas alappillére.

Az Ipar 4.0 {6 iizenete az eszkozok egyiittmitkodése. G6zgép, a futdszalag és az automatizalas
utan a kiber-fizikai rendszerek adjak a fejlédés motorjat. Az eldttiink allo feladat nem
kevesebb mint ezt a motort irdnyitani.

A negyedik (vegy)ipari forradalom egyik eleme az adatalapu fejlesztés, a rendelkezésre allo
gyartasi nyersadatok olyan rendezése ¢és rendszerezése, ami megmutatja a gyartds
optimalizalasanak irdnyat. Egy homérsékletvaltozasi iitem, egy varakozasi id0, egy
nyomasérték szorasa hatassal lehet egy vagy néhany, tobb gyartasi 1épéssel késobbi folyamat
hatékonysagara. Egy reakcio vagy folyamat vezérlése az €16 idoben rendelkezésre allo és
rendszerezett statisztikai adatok alapjan tehat fiigghet akar az adott gyartasi tétel elééletétol.

A statisztikai folyamat vezérlés (SPC) eldszobdja a statisztikai folyamat elemzés (SPA). Az
Euroapi Hungary Kft.-nél bevezetett SPA modszer négy tipusu célkitlizést tdmogat: az
energiahatékonysdg, mindség, kitermelés ¢és i1ddigény fejlesztését. A legyartott tételek
statisztikai vizsgéalata sordn keresztkorreldciokat keresiink a valasztott eredményességi
paraméter és a folyamatparamétereink kozott, ezek alapjan szabalykészletet fogalmazunk meg
¢s alkalmazasukkal noveljiik az eredményességi mutatot.
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BERAPROST NATRIUM ABSZOLUT KONFIGURACIOJANAK
ALATAMASZTASA KIRALIS ANALITIKAI MODSZEREKKEL

Radai Zita, Meleg Ildikd, P6ti Judit, Takacs Laszld, Hortobagyi Irén

EUROAPI Hungary Kft., 1045 Budapest, To utca 1-5.
Zita.Radai@euroapi.com

A Beraprost natrium az EUROAPI Hungary Kft. egyik f6 prosztaglandin hatéanyaga, melyet
négy sztereoizomer (két enantiomerpar) keverékeként értékesitiink. A gyogyszerhatdsagok
részérdl felmerdlt a kérés, hogy tdmasszuk ala a Beraprost Na abszolut konfigurécidjat. A
Beraprost Na hat kiralitdscentrumot és egy kettOskotést tartalmaz, tehat sztereoizomereinek
szama elméletileg 2 = 128. Az &sszes lehetséges sztereoizomer szennyezd standard szintézise
nem lehetett realis cél, féleg nem a rendelkezésiinkre allo sziikos hataridét figyelembe véve.

A gyobgyszerhatésagnak adott valaszunkban elészor megmutattuk, hogy a lehetséges
sztereoizomerek jelentds részének keletkezését mar a gyartds soran kikiiszoboljik
sztereoszelektiv reakciok alkalmazasaval. A furan gyiriiben talalhatd Kiralitascentrumok
konfiguracidja vagy (R,R) vagy pedig (S,S), mivel a furan gylirti egy sztereoszelektiv Sn2
reakcidban keletkezik. A furan gytriiben talalhato két Kiralitdscentrum téréalldsa meghatarozza
a ciklopentan gytri két Kiralitascentrumanak terallasat, mivel ezek regio- €s sztereoszelektiv
Prins-reakcidban® alakulnak ki. A triciklusos vz mar négy Kiralitascentrumot tartalmaz,
viszont a szelektiv reakciok miatt ez csak két sztereoizomert (egy enantiomerpart) jelent.

Az otodik kiralitdscentrum az alsé lanc C*CHs centruma. Az alsd lancot racematként
reagaltatjuk a triciklusos vazzal, igy megduplazodik a sztereoizomerek szama, itt keletkezik a
négy sztereoizomer. Végul a hatodik Kiralitdscentrum egy sztereoszelektiv.n C=0—OH
redukcioban alakul ki, ezen a ponton mar nem né az izomerek szama.

A sztereoizomerek szamanak bizonyitasara harom kiralis HPLC modszert fejlesztettiink. Egy-
egy madszerrel bizonyitottuk azt, hogy a Beraprost Na két f6 szerkezeti eleme — a triciklusos
vaz és az also lanc — racém. A harmadik kiralis HPLC maodszer alkalmas a négy Beraprost Na
sztereoizomer szelektiv mérésére €s az izomerarany meghatarozasara.
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ELELMI FEHERJEK TAPERTEKBECSLESE
EMESZTESSZIMULACIOVAL

Tormasi Judit, Berki Maria, Lengyelné Konya Eva, Témoskoziné Farkas Rita,
Abrankd L 4szl6

Magyar Agrar és Elettudoméanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet,
Elelmiszerkémia és Analitika Tanszék, 1118 Villanyi ut 35-43, Budapest, Magyarorszag
abranko.laszlo.peter@uni-mate.hu

A napi fehérjeszikségletnek taplalkozasi szempontbol alap esetben az a mennyiség tekinthetd,
amely képes poétolni a (széklettel, vizelettel, hajhullassal sth.) elszenvedett természetes napi
vesztesegeket. E mennyiség fiigg tobbek kozott az adott fehérje aminosav 6sszetételétdl, a
fehérje emészthet6ségétol, valamint az emésztést befolydsolé és a fehérjével egydtt
clfogyasztott Gn. antinutritiv OsszetevOokt6l. A hatalyos EU élelmiszerjel6lési szabalyok
értelmében, egy élelmiszer fehérjetartalmara vonatkoz6 mennyiségi allitasok (pl.: ,,fehérjében
gazdag”, vagy ,a napi beviteli referenciaértek X%-at tartalmazza”) alapja az atlagos,
egészséges felnbttekre vonatkozO, egységes referenciaértéknek tekintett 50 g/nap
fehérjemennyiség. Ez a megkozelités atlagos, vegyes étrenddel kalkulal és nem képes kezelni,
hogy a kiilonb6z6 fehérjeforrasok tapértéke nagymértékben kilonbdzhet. A napjainkban
egyre markansabban megjelené névényi fehérjék, valamint az ezeket dominans mértékben
alkalmazo6 dietak térhdditasa szilkségesse tennék, hogy a szabalyozasi rendszer valamilyen
modon megjelenitse, vagy figyelembe vegye az élelmi fehérjék olykor jelentésen eltérd
tpértékét. A tapérték jellemzésére tobb nemzetkdzileg elfogadott mutato is alkalmazhato,
melyek becslése klasszikus médon in vivo médon torténik.

Munkank célja az volt, hogy olyan gyors és gazdasagos emesztesszimulacion és ehhez
harmonizalt analitikai mddszereket alakitsunk ki, mely alkalmas lehet élelmi fehérjék és
ételek két elismert fehérje tapértékmutatojanak, a PDCAAS (Fchérje emészthetdséggel
korrigalt aminosavérték/Protein Digestibility Corrected Amino Acid Score) és a DIAAS
mutatok (Emészthetd nélkiilozhetetlen aminosavérték/Digestible Indispensible Amino Acid
Score) in vitro becslésére.

A munka soran az Infogest statikus emésztési modellt alkalmaztuk és az aminosavisszetételt
mikrohulldm( roncsolast kdveté szarmazékképzés (AQC) utan UHPLC-UV mddszerrel
vizsgaltuk. Ot kulonféle kereskedelmi forgalomban kaphatd huskészitményt (felvagott,
szalami, sonka, kolbasz, virsli), valamint egy tejfehérje koncentrdtumot (Milk Protein
Concentrate, MPC), egy ndvényi husimitatumot es egy tovabbi ételt (fott tészta) vizsgaltunk.
Eredményeink a tejfehérjére koncentrdtumra és egyes huskészitményekre korlatozottan
rendelkezésre allé irodalmi adatokkal j6 egyezést mutattak. A baromfirudacska kivételével, a
vizsgalt huskészitmények esetén, a 3 évesnél idGsebb gyerekre, felnéttekre és idosekre
egységesen alkalmazand6 aminosavigény mintazat alapjan szamolt in vitro DIAAS érték
meghaladta a 120-as értéket, mig MPC esetén a 140-et és a limitdlo6 aminosav a
huskészitményeknél a Leu, MPC esetén a kéntartalmu aminosavak voltak. Baromfi rudacska
és a vegan falafel in vitro DIAAS mutatoja jelent6sen elmaradt a fentiekét6l (rendre 61 és 34
volt), a limitalé aminosav pedig ezeknel a Trp.

Koszonetet az OTKA K135294 pélyazat nyujtotta finanszirozasert.
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ROVAROK AMINOSAV- ES KITIN-TARTALOM VIZSGALATA

Tomoskoziné Farkas Rita, Berki Maria, Lengyelné Konya Eva,
Adanyiné Kisbocskoi Nora, Horvathné Szanics Eniké

MATE, Magyar Agrar- €s Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai
Intézet, Elelmiszertudomanyi Kutatocsoport, 1118, Budapest Villanyi Gt 29-43.
farkas.rita@uni-mate.hu

Az Eurdpai Unid az elmult években engedélyezte néhany rovar mind human élelmiszer, mind
takarmany célu felhasznalasat. A lisztbogar larvaja, a hazitlicsok es a keleti vandorsaska
részben zsirtalanitott poritott formaban élelmiszer-alapanyagként és feldolgozott formaban is
forgalmazhaté az Eurdpai Uni¢ tagallamaiban. A FAO allaspontja szerint a rovarok ertékes,
fenntarthato  fehérjeforrdsok, hiszen nagy mennyiségben tartalmaznak fehérjéket,
aminosavakat, asvanyi anyagokat és vitaminokat, kisebb aranyban rostokat és zsirokat. A
rovarfehérjék felhasznalasdnak azonban a takarmany-el6allitasban van jelentGsebb szerepe,
ahol kiemelked6 szempont a megfelel6 aminosav Gsszetétel elérése és ehhez fontos feladat a
rovarok aminosav-0sszetételének vizsgélata. A takarmanyozési célra szant rovarok Kitin
tartalmanak vizsgalata két szempontbdl is lényeges: egyrészt a kitin a nyers fehérje tartalom
»ulbecsilését” eredményezheti, masrészt csokkentheti a fehérjék, valamint az aminosavak
emészthetOségét.

Kutatasaink elsé felében adaptaltunk és optimaltunk egy hagyomanyos a kitin N-acetil-
glilkozaminra torténé hidrolizisén alapuld indirekt meghatarozast, ahol mikrohullamu
roncsolast kovetéen, FMOC-szarmazékképzés utan HPLC-FLD modszerrel mértik a
monomer mennyisegét tobb rovarkészitményben. A rovarok aminosavisszetételét
mikrohulldimi roncsolast kovetd szarmazékképzés (AQC) utan UPLC-UV modszerrel
vizsgaltuk.

Az EU altal engedeélyezett 7 rovar kozil a 3 leggyakrabban alkalmazott fekete katonalégy
(Hermetia illucens), lisztbogar (Tenebrio molitor) és kék dongolégy (Calliphora vicina)
valamint a selyemhernyo larva (Bombyx mori) aminosav Osszetételét hasonlitottuk 6ssze. A
vizsgalt rovarmintak fehérjetartalma 40-50% kdzotti tartomanyban mozgott. A takarmanyozas
szempontjabol fontos esszencidlis aminosavak tették ki az 0sszes aminosav 40-60%-at. A
kitintartalom mérésevel nyomon tudtuk kovetni a larvak fejlodési szakaszait, ezéltal
meghatarozhatd az a pont, ahol a fehérje - kitin arany optimalis. A moddszerrel kisziirheték a
takarmanyozésra mar nem alkalmas, magas kitintartalmu készitmények.

A kutatast a TKP2020-NKA-24, és a 2020-1.1.2-PIACI-KFI-2021-00300-projektek keretében
végeztuk.
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UJ TAKARMANYOSSZETEVOK HATASA AFRIKAI HARCSA
IVADEKOK NOVEKEDESERE

Lengyel-Kénya Eval, Gebremichael Askale?, Kucska Balazs3, Ardé Laszlo* Bird Janka?,
Berki Marial, Toémoskozi-Farkas Rital, Egessa Robert*, Miller Tamas®, Gyalog Gergé*,
Jakab-Sandor Zsuzsanna*

! Elelmiszertudomanyi Kutatocsoport, Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, BC,
1118 Budapest, Villanyi ut 29-43.
2 Alkalmazott Halbiolégiai Tanszék, Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, KC,
7400 Kaposvar Guba S. u. 40.
3 Természetesvizi Hal6kologiai Tanszék, Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem KC,
7400 Kaposvar Guba S. u. 40.
* Halaszati Kutatd Kozpont, Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem,
5540 Szarvas Anna liget. u. 35.
5 Természetesvizi Halokologiai Tanszék, Magyar Agrar- és Elettudomanyi Egyetem, SzIC,
2100 Godolls Pater K. u. 1.
lengyelne.konya.eva@uni-mate.hu

Az afrikai harcsa tenyésztésében alkalmazott takarmanyok 6 fehérjeforrasa a halliszt, mely
bar magas tapértékkel rendelkezik, magas eléallitasi koltsége ¢s a kinalati hiany miatt limitalo
tényez6. Hathetes etetési kisérlet keretében vizsgaltuk a haltakarmanyban a halliszt hanyad
teljes (100%) vagy részleges (50%) helyettesitésének hatdsat az afrikai harcsa ivadékok
novekedésére és egészségére. A haltakarmanyokban 1j 6sszetevoként fekete katonalégy larva
(B), sarga lisztkukac (M), illetve ezek 1:1 aranyl keverékét (BM) alkalmaztuk. A kisérlet
sorén 420 db 200+0,5 g kezdeti sulyd afrikai harcsat hét csoportba osztottunk (kontroll, B50,
B100, M50, M100, BM50, BM100), majd az alkalmazott takarmanykiegészitok hatasat a
novekedési mutatdk, takarmanyhasznosuldsi paraméterek, vérplazma biokémiai értékeinek,
halmajak zsirsav Osszetételének alapjan ertékeltik.

A fekete katonalégy larva részleges vagy teljes alkalmazasaval nem tapasztaltunk szignifikans
hatast (p>0,05) a halak novekedésében, illetve a takarmanyhasznosulasban. A halliszt sarga
lisztkukaccal torténd részleges vagy teljes kivaltasa viszont szignifikdns negativ eltérest
eredményezett a kontroll csoporthoz képest a végsé testsuly, takarmanyhasznosulasi,
fehérjehasznosulasi aranyban ¢és fehérjeel6allitasi  értékben. A vérplazma biokémiai
paraméterei koziil az Osszkoleszterin szint szignifikdnsan csékkent a kontroll étrendhez
képest. Mig a halméjak lipidtartalma nem valtozott, a zsirsav profiljukban a hossz( szénlancu
tobbszorosen telitetlen zsirsavak tekintetében szintén csokkenést tapasztaltunk. A kisérlet
eredményeként elmondhatdo, hogy a fekete katonalégy larva jol alkalmazhato
takarmanykiegészitésre, a halliszt kivaltasara, mivel nem befolyasolta kedvezétlenll a
kisérleti allatok novekedési teljesitményét és anyagcsere valaszat, ellenben a sérga lisztkukac
nem alkalmas takarmanykiegészitésre a halak noOvekedésére, egészségere és a
takarmanyhasznosulasra gyakorolt negativ hatasa miatt.

A kutatds a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal TKP2020-NKA-24 —
Fehérjetakarmanyprogram a magyar mezogazdasag minoségi és mennyiségi fejlodéséhez és a
tarsadalom jolétének erdsitésére, az Innovacios és Technoldgiai Minisztérium KEHOP-3.2.1-
15-2021-00037 — A korforgasos gazdasdgra torténd atdllas elékészitési feladatai a
mezdégazdasagi és zoldhulladékok esetében és a Stipendium Hungaricum 6sztondij program
keretében valosult meg.
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TOXIC METALS AND METALLOIDS IN SEAFOOD

Joseph Sneddon?, Chad A. Thibodeaux?, Viktor G. Mihucz®

2 Department of Chemistry and Physics, McNeese State University,
Lake Charles, Louisiana 70609, USA
b School of Biological and Physical Sciences, Northeastern University,
Natchitoches, Louisiana 71497, USA
¢ Department of Analytical Chemistry, Institute of Chemistry,
ELTE — E6tvos Lorand University, 1117 Budapest, Pazmany Péter stny. 1/A, Hungary
viktor.mihucz@ttk.elte.hu

The surface of the Earth is covered by approximately 70% of water and seafood is a major
source of protein for the population. Seafood also has a large economic factor for many
communities around the world. The seas have been found to be a dumping ground for many
potential pollutants including metal ions, especially the coastal zones due to their
industrialization, urbanization and overexploitation of resources. This deteriorated water
quality, especially in the lack of adequate wastewater management plans, raises questions
about seafood quality. The metal(loid) ions in the seas will be taken up and accumulated by
the marine organisms and can enter the food chain potentially causing serious health
concerns. Increased human exposure risk include consumers of commercially harvested
shellfish, recreational and subsistence fishers, subsistence shellfish consumers as well as
children. However, the extent of accumulation in fish is depending on several factors
including the fish species, tissue/organ type, age, sex, swimming pattern, reproductive cycle,
seafloor sediments, nature of chemical element, etc.}. Several countries have enacted laws
and warnings regarding the minimum concentration of many metal(loid)s in seafood,
attracting interest in determining trace elements in various seafood.

Quantitative determination of trace elements in seafood is important due to their toxicity in
addition to their non-biodegradable properties. Even essential elements like Cu, Fe and Zn
show toxic effects in humans in the case of their excessive intake®. Mercury, Cd and Pb are
associated to many adverse effects on health even at low concentration levels®. About 90% of
As in edible seafood is present as arsenobetaine, regarded as being non-toxic’.
Spectrochemical or atomic spectroscopic techniques are the most widely used and accepted
for the determination of metal(oid) ions in seafood. Selected applications of spectrochemical
methods applied to nutrient, trace and (potentially) toxic element determination in various
seafood will be presented based on data published in the past 15 years.

1. Rajeshkumar, S.; Li, X. Toxicol. Rep. 2018, 5, 288.

2. Driscoll, C.T.; Yan, C.; Schofield, C.L.; Munson, R.; Holsapple, J. Environ. Sci. Technol. 1994, 28,
136A.

3. Korkmaz Gordr, F.; Keser, R.; Ak¢ay, N.; Dizman, S. Chemosphere 2012, 87, 356.

4. Petrovié, Z.; Teodorovi¢, V.; Dimitrijevi¢, M.; Borozan, S.; Beukovi¢, M.; Mili¢evi¢, D. Bull.
Environ. Contam. Toxicol. 2013, 90, 203.

5. Tarley, C.R.T.; Coltro, W.K.T.; Matsushita, M.; de Souza N.E. J. Food Compos. Anal. 2001, 14,
611.

6. Castro-Gonzélez, M.1.; Méndez-Armenta, M. Environ. Toxicol. Pharmacol. 2008, 26, 263.

7. Francesconi, K.A. Pure Appl. Chem. 2010, 82, 373.
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TiO, ES WOs NANOSZAL ALAPU HIBRID MEMBRANOK
TOXIKOLOGIAI VIZSGALATA

Mohammed Ahmed Shehab?, Németh ZoltanP

2 Miskolci Egyetem, Anyag és Vegyészmérnoki Kar, 3515 Miskolc, Egyetem Ut 1.
® Miskolci Egyetem, Korszerii Anyagok és Intelligens Technoldgidk FelsGoktatdsi és Ipari
Egyiittmiikodési Kozpont, 3515 Miskolc, Egyetem ut 1.
zoltan.nemeth@uni-miskolc.hu

Napjaink egyik legintenzivebben kutatott terllete a viztisztitashoz kapcsolodd legkulonfélébb
membrantechnoldgiai kutatasok és megoldasok, mivel a XXI. szazad egyik legnagyobb
problémaja a globalis vizhiany, tovabba a szennyezett vizek Gjrahasznositas és tisztitasa. A
membran elvalasztas hatékony modszer a vizkezeld alkalmazasokban, beleértve a
szennyviztisztitast és az ivovizekben 1évé mikroorganizmusok eltvolitasat is, de emellett
fontos kérdes, hogy a kifejlesztett és alkalmazni kivant membranok toxicitas szempontjabol
megfeleléek-e, azaz a hasznalat soran a beoldodasbol, szarmazdé membran komponensek
jelentnek-e tovabbi egészseégiigyi kockazatot. Az Egészségugyi Vilagszervezet (WHO) jol
definialt hatarértékeket ir eld minden szerves és szervetlen anyagra, igy ezen adatok
figyelembe vételével és a kifejleszteni kivant membranok toxikoldgiai vizsgalataival a fenti
kérdést pontosan €s egyértelmiien meg tudjuk valaszolni.

A novekvé kommunalis és ipari vizfogyasztas elengedhetetlenné teszi a vizfelhasznalasi és
vizkezelési technoldgiak ujragondolasat a kérnyezet megdvasa és fenntarthatdsaga mellett.
Nap mint nap U(j vizkezelési membrantechnologiai megoldasok latnak napvilagot a
szakirodalomban, de ezek toxikoldgiai hatasai, vizsgalatai sokszor hianyosak. Kutatdsunk
sorén yj tipusu TiO2 és WO3 nanoszal alapu 6nhordd kompozit membranok fejlesztésével és
toxikoldgia vizsgélataival kivanunk hozzajarulni egy Uj és kornyezetbarat alternativa
bemutatésahoz.

Kutaté munkank sorén az altalunk fejlesztett nanoszal alapi 6nhordé6 membranok széles kort
anyagtudomanyi vizsgalatat kovetden, behatdéan tanulméanyozzuk azok baktériumokkal és
bakteriofagokkal szembeni megtarté képességik és toxikoldgiai hatdsuk vizes kozegben.
Tavlati célunk egy tébbszor hasznalatos, regeneralhatd membran csalad kifejlesztése és annak
sz¢les kort alkalmazasi lehetéségeinek feltérképezése.
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A PER- ES POLIFLUOROZOTT SZENHIDROGENSZARMAZEKOK
(PFAS) VIZSGALATA A DUNA MAGYARORSZAGI SZAKASZAN

l1lés Adam?P, Esther Orenibi?¢, Zaray Gyula2Pd

30koldgiai Kutatdkozpont, Vizi Okoldgiai Intézet, 1113 Budapest, Karolina Ut 29.
bViiztudomanyi és Vizbiztonsagi Nemzeti Laboratdrium, Okologiai Kutatokdzpont,
Vizi Okoldgiai Intézet, 1113 Budapest, Karolina Gt 29.
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Az elmult évtizedekben jelentdsen megnétt a per- €s polifluorozott szénhidrogén szarmazékok
(per- and polyfluoroalkyl substances, PFASs) felhasznalasa. Ezek a természetben rezisztens
vegyiiletek mérgezdek, bioakkumulalodhatnak, rdadasul a rovid szénlancti molekuldk nagy
vizoldhatosaguk miatt rendkiviil mobilisak a vizi kornyezetekben. FO forrasaik a
szennyviztisztitd telepek és a szemétlerakok, de ezen Uj tipusi szennyezdket a tlizoltd
1étesitmények, akkumulator és papirgyarak is nagy mennyiségben hasznaljak.

A PFAS vegyiileteket, elsdsorban a perfluoroktansavat (PFOA) és perfluoroktanszulfonsavat
(PFOS) kimutattak Eurépa tobb folyojaban, a ng L™ koncentraciotartomanyban. A Duna teljes
hosszan végzett elsd széleskort vizsgalat eredményeit 2015-ben publikaltak!, melyben a PFOA
és PFOS koncentraciojat 5-40, illetve 5-30 ng L kozotti tartomanyban detektaltdk. A
magyarorszagi szakaszon 5-20, illetve 5-15 ng L koncentracidkat mértek. Folyok és tavak
iiledékein végzett vizsgalatokban szintén kimutattak ezeket a vegyiileteket 1-75 pg kg™ szaraz
tomeg mennyiségben?, melyeknek donté tobbsége szulfonat volt (perfluoroalkane sulfonates,
PFSAs).

Kutatasunk célja ezen anyagok koncentraciovaltozasanak nyomon kovetése a Duna
magyarorszagi szakaszanak vizfazisaban és iiledékében tizenkét ponton. Ezek kozé tartozik
Budapest mellett a vizsgalt vegyiileteket nagy mennyiségben felhasznald komaromi
akkumulator gyar ¢és a dunatjvarosi papirgyar feletti és alatti folydszakasz vizsgalata. A
vizfazisbol 1 liter mintat szlirés utan, szilardfazisa extrakcioval (SPE) Oasis HLB oszlopon,
izotoppal jeldlt belsé standardek jelenlétében dusitjuk, majd HPLC-Q-TOF-MS technikaval
analizaljuk, mellyel célunk a megfelelden alacsony, 5-10 ng L™ kimutatasi hatar elérése. A
szedimentek 2-3 grammjit az irodalombol 4tvett? és modositott natrium-hidroxidos —
metanolos extrakci6 utan szintén SPE modszerrel dusitjuk.

Az cléadason bemutatjuk az akkumulator gyar és a papirgyar hatasat a PFAS vegyiiletek

crcr

megoszlasrol kapott eredményeinket.

1. Loos, R.; Tavazzi, S.; Paracchini, B.; Fick, J. In: Liska, 1., Wagner, F., Sengl, M., Deutsch, K.,
Slobodnik, J. (Eds.), Joint Danube Survey 3-A Comprehensive Analysis of Danube Water Quality.
ICPDR-international Commission for the Protection of the Danube River, Vienna (Austria). 2015, 978-
3-200-03795-3.

2. Mussabek, M.; Ahrens, L.; Persson, K.M.; Berndtsson, R. Chemosphere. 2019, 227, pp. 624-629.
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‘Atominstitut, TU Wien, 1020 Bécs Stadionallee 2
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dobosy.peter@ecolres.hu

Napjainkban a vilaglakossag jelent6s része (kb. 2.2 milliard ember) szenved jodhianyban,
mely szdmos egészségiigyi kockdzatot vonhat maga utan, hiszen ezen elem lényeges része az
gytimolcsok és zoldségek jodtartalmanak novelése, melynek egyik lehetséges modja a jod
hozzaadésa a vizkultiraban nevelt névények tapoldataihoz.

Munkank soran jodid ¢és jodat vegyiiletekkel 0.01-1.0 mg/L. koncentraciéban adagolt,
vizkultirdban nevelt kaposzta ndvényeket vizsgaltunk, mely soran a ndvényfiziologiai
tulajdonsagokat (fotoszintetikus aktivitas, klorofill), nedves- €s szaraz tomeg alakuldsat, a
jod- és esszencialis tapelemek (kalicum, magnézium, foszfor, kalium, bor, vas, mangan réz,
cink) koncentraciok alakulasat kovettiikk nyomon.

A kisérletek soran megallapitottuk, hogy a jodkezelés nem eredményezett 1ényeges valtozast a
kaposztandvény fotoszintetikus aktivitas, klorofill értékeinek, valamint biomasszédjanak
alakulasaban. A jod koncentracio emelése — mindkét kémiai forméaban — a tapoldatban minden
mindkét kezelési tipusnal a gyokérben, legkisebbeket pedig a levél esetében tapasztaltuk. A
jodid és jodat kezelések eltérd hatast gyakoroltak a jodfelvételre, a jodid kezelés soran
nagyobb akkumulacios értékeket sikeriilt elérni, a kdposzta ndvény ehetd részeiben 29 mg/kg,
mig jodatnal 12 mg/kg jod koncentraciokat sikeriilt elérni. Az eltérd tipust kémiai jodforma
alkalmazasa az esszencialis tapelemek vonatkozasaban is eltéréen nyilvanult meg, a jodid
kezelés soran a kaposzta ehetd részeinek minden tapelemértke csokkent (2-50%) a kontroll
novényekhez képest, mig a jodat 1.0 mg/L doézisu alkalmazdsa soran ezen elemek
koncentracioja novekedett (2-48%).
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CSODASZEREK A VISSZADOLGOZOTT ANYAG’TARTALMU
POLIOLEFINEK TULAJDONSAGAINAK JAVITASARA

Dudés Zsolt, Menyhért Balazs

MOL Nyrt Poliolefin R&D Recycling Team, 1117 Budapest, Dombdvari ut 28.
zsdudas@mol.hu

A miuanyagipar, kiilondsen a csomagoloipar egyre nagyobb igényekkel néz szembe a
hulladékok visszadolgozasa terén, egyre komolyabb szabalyzasoknak kell a kozeljovoben
megfelelni, és erre mar most fel kell késziilni. Emellett persze a hulladék miianyagok
eltavolitdsa €s nyersanyagként valo hasznalata, a Fold élhetdbbé tétele sem elhanyagolhato
feladat.

Az eldadas a PCR, azaz a lakossagi szelektiv gytijtésbdl szarmazdo HDPE hulladékok
felhasznalasara fokuszal, a cél olyan termékmindség elérése 30-50 % visszadolgozott anyag
tartalommal, mint amit az elsd osztalya (virgin original) anyag tud. Ehhez tobb megoldas
lehetséges. Az egyik legkézenfekvdbb, hogy a 30-50 % visszadolgozott anyag mellé 50-70 %
tiszta anyagot (virgint) keveriink. A tulajdonsagok tartasa érdekében azonban nem szerencsés
a célterméknek megfeleld tiszta anyagot hasznalni itt, hanem attol egy jobb mindségii virginre
van sziikség. Ahogy egyre igényesebb virgin termékmindséget szeretnénk visszadolgozott
anyag tartalmu blendekkel elérni, ugy csokken a lehetdség arra, hogy a virgin rész mindsége
elegendo legyen a hulladék tulajdonsagainak feljavitasara. Itt jonnek be az altalunk magic, vagy
csoda anyagoknak nevezett adalékok, vagy modosito szerek (a jo értelemben).

Mik is lehetnek ezek a csodaszerek. Lehetnek szagmegkotd, vagy atalakitd adalékok, lehetnek
tulajdonsag modosité szerek, mint példaul kiilonb6zd stabilizatorok, gocképzok, vagy
peroxidok, amely utobbival jelen eldaddsunkban foglalkozunk.

A peroxidokat altaldban moltomeg csokkentésre hasznaljuk polipropilén esetén, amivel példaul
a konnyebbé¢ valik froccsontéssel eldallitott termékek gyartasa. Polietilén esetén a peroxidok
moéltdmeg novekedést okoznak az eldgazdsok szamanak vagy rosszabb esetben a
keresztkotések szamanak novelésével. Ez utobbi esetben kapjuk a térhalos polietilént, amit
habositott formaban alkalmaznak, vagy héallo (alaktartd) csdvekként. Ebben az esetben olyan
szerkezet alakul ki, amivel mar egyaltalan nem érheto el a céltermék mindség, illetve az anyag
a hagyomanyos, hére lagyulé miianyagoknal miik6dé modszerekkel nem lesz feldolgozhato..
Megoldast nyujthat specialis peroxidok fejlesztése, és a megfeleld mennyiségii €s formaju
peroxid adagolas.

Sikeriilt olyan peroxidokat fejleszteni partnereinkkel egyiittmiikddve, amelyek segitségével
olyan eredményeket értiink el, amelyet a polimerizacidval eldallitott anyagok esetén nem voltak
lehetségesek, igy igényesebb termékeket Iehet eldallitani hasonld, vagy komolyabb
felhasznalasi teriiletre. Nem titkolt cél a tapasztalatok atiiltetése 30-50 % hulladék tartalmu
blendek tulajdonsagainak javitasara. Az el6adasunkban bemutatjuk elsd sikereinket.
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A MAGYARORSZAGI EPULETEK RADON-FELMERESE

Homoki Zsolt®?, Szigeti Agnes?, Osvath Szabolcs?

2 Nemzeti Népegészségligyi Kdzpont, Sugarbioldgiai és Sugaregészségiigyi Foosztaly,
1221 Budapest, Anna utca 5.
b Pannon Egyetem, Vegyészmérnoki és Anyagtudomanyok Doktori Iskola,
8200 Veszprém, Egyetem u. 10.
radon@nnk.gov.hu

Egy orszagos kiterjedésii vizsgalati program indult 2021-ben a Nemzeti Népegészségligyi
Kozpont szervezésében. A program célja a lakoterek €s munkahelyek levegdjében 1évo radon
esetleges egészségligyi kockazatok tekintetében.

A radon az emberi érzékszervekkel még nagy koncentracioban sem észlelhetd, szintelen,
szagtalan, iztelen nemesgaz. Radioaktiv, és szintén radioaktiv, szilard, fémes elemekké
bomlik. A radon kiilséleg nem veszélyes. Gazként belélegezve, a tiidében csak kis mértékben
szivodik fel és jut be a véraramba. A bomlastermékei azonban rovid idon beliil kitilepednek a
levegdben usz6 porszemcsék feliiletére. Ezeket belélegezve megtapadhatnak a tiid6horgdk
clagazasaiban, €s ott kozvetleniil besugarazzak a tiidé szovetét. A magas radonszint tartos,
évtizedeken keresztiili belélegzése hozzéjarulhat a tiidédaganat kialakulasahoz. A dohanyzas
utan a radon a tiidérak kialakulasdnak mésodik legfobb azonositott kockazati tényezoje.

A radon a szabadban eloszlik, igy csak épiiletek zart tereiben tud feldasulni, ahova nagyrészt
a talajbol, kisebb részt az épitdanyagokbol juthat be. (Ez utobbiak kozil a salakok
hozzajarulasa a leginkdbb emlitésre mélt6.) A radon program egyik célkitlizése a hazai
lakéterek €s munkahelyek radonszintjének a megismerése; tovabba annak vizsgalata, hogy
vannak-e regionalis talajtani adottsdgokhoz vagy épitészeti kialakitasokhoz kothetd eltérések.
A vizsgalatba bevont helyszineken Osszesen egy éven keresztiil sziikséges a radon szintet
mérni. Erre azért van sziikség, mert a radon koncentracidja nagyon tag hatarok kozott, akar
rovid, oras iddtartamon beliil is valtozhat, példaul szelldztetés hatasara. Az egészségiigyi
kockézatot a hosszl idejii atlagos kitettség alapjan lehet csak értékelni.

A méréshez kisméretli (alig nagyobb, mint egy gyufiasdoboz) nyomdetektorok kihelyezése
szlikséges pl. egy polcra, szekrényre vagy asztalra. Az éghajlati adottsdgok miatt az évszakos
lakashasznalat akar jelentds eltéréseket mutathat, ezért az egy évet négy 3 honapos iddszakra
bontva vizsgaljuk — vagyis egy-egy helyszinen a detektorokat negyedévente cseréljiik.

A felméréshez olyan résztvevok jelentkezését varjuk, akik vallaljak, hogy az NNK 4altal
kikiildott detektorokat fogadjék, azokat kornyezetiikben kihelyezik és 3 honap elteltével
postai uton visszakiildik az NNK cimére. A felmérésben valo részvétel a jelentkezok szamara
a postai visszakiildés koltségén feliil egyéb terhet nem jelent.

A résztvevékkel megosztjuk az adott helyszin vizsgalati eredményeit. Altaldnos kozzétételre
egyediil csak a feldolgozott, aggregalt statisztikai adatok keriilnek majd, amelyekbdl az
egyedi mérések eredményére, a vizsgalatban résztvevok adataira nem lehet kovetkeztetni.

Az intézetlink altal eddig vizsgalt kozel 500 épiiletben az éves atlagos beltéri radonszint az
esetek 5 %-aban haladta meg a 300 Bq/m>-es hazai viszonyitasi szintet, és az esetek kevesebb,
mint 2 %-aban a 450 Bg/m3-es, emelkedettnek mondhat6 radon szintet.
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A VUV FOTONOK SZEREPENEK VIZSGALTA TRIMETOPRIM VIZES
OLDATANAK UV/VUV/PDS ELJARASSAL VALO KEZELESE SORAN

Alapi Tunde, Farkas Luca, Szirmai Adrienn

Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék,
6720 Szeged DOm tér 7-8.
alapi@chem.u-szeged.hu

Az antibiotikum rezisztens baktériumok altal okozott fert6zések és annak kdvetkezményei
napjaink egyik sulyos kodzegeszségligyi problémajava valt. Az antibiotikum hatdéanyagok
részben a korhazi és kommunalis, valamint az Allattartasb6l szarmaz6 szennyvizekkel
kertlnek a kornyezetiinkbe. A biologiai vizkezelés hatékonysaga azonban korlatozott, igy
azok maradéktalan eltavolitdsdhoz tovabbi kiegészité vizkezelési eljardsok szlikségesek,
melyek tobbnyire gydkgeneralason alapulnak. A hidroxilgyok (*OH) mellett napjainkban
egyre tobb figyelmet kapnak a szulfatgyok (SO4*") generalasan alapulé modszerek, melynek
eloallitasa igen gyakran peroxodiszulfat ion (S20s%, PDS) aktivalasan keresztiil valdsul meg.
Az egyik lehetéség erre a PDS UV fotolizise, melyhez a vizkezelésben elterjedten alkalmazott
254 nm-en sugédrzO kisnyomast higanygézlampakat hasznalnak. Ezek a fényforrasok
nagytisztasagu kvarc baraval ellatva nem csupan 254 nm-en, hanem 185 nm-en is sugaroznak.
A 185 nm-es VUV fény elegendd energiaval rendelkezik a viz fotoliziséhez, melynek soran
abbdl kozvetlenil °*OH képzodik, hatékonyan megndvelve a szerves vegyuletek
atalakulasanak és mineralizaciojanak sebeségeét.

Az UV/PDS és UV/VUV/PDS eljarasokat a trimetoprim, egy antibakterialis hatasu gyogyszer
hatéanyag bontasa soran vizsgaltuk. Azonos PDS és trimetoprim koncentraciok mellett az
UV/VUV/PDS eljaras hatékonysaga jelentésen meghaladta az UV/PDS mddszerét. Celunk
elsésorban a kis intenzitasi VUV fény szerepének és hatasanak részletesebb megismerése, a
SO4*~ generalasaban betoltott szerepének vizsgélata és a megnyilvanuld szinergizmus okanak
feltaras volt. A viz 185 nm-re vonatkozdé és a PDS 254 nm-re vonatkozd6 molaris
abszorbancidjat figyelembe veéve, feltérképeztik hogyan véaltozik a °*OH és SOs*”
hozzajarulasanak mértéke a lampa falatol valo tavolsag fliggvényében. Eredményeink alapjan
a 185 nm-es fény nem csak a viz, hanem a PDS VUV fotolizisén keresztil is jelentésen
hozzajarul a gyokképzodéshez. A *OH és SO4*~ hozzajarulasa a trimetoprim atalakulédsahoz
figg a PDS koncentracidjatol eés a besugarzott oldatréteg vastagsagatdl is. A két gyoknek a
trimetoprim atalakulasaban bet6ltott szerepét metanol és terc-butanol gyokfogok hatasan
keresztil is vizsgaltuk.

A bioldgiailag tisztitott kommunalis szennyviz, mint matrix csokkentette a hatékonysagot,
részben a szervetlen ionok reakciéi miatt. A Cl~ hatasa elsGsorban a klorozott koztitermékek
képzodésén, mig a HCOz~ gyokfogd hatdsa a mineralizacid sebessegenek csokkentésén
keresztul nyilvanult meg. A képz6dé masodlagos gyokok (CI* és CO3*) reakcioi hatassal
lehetnek a SOs*~ generaldsan alapuld eljardsok hatékonysagara. Eredményeink
hozzajarulhatnak az UV/PDS és UV/VUV/PDS eljarasok optimalizalasahoz, valamint az
alkalmazasukat korlatozoé tényezék megismeréséhez.

A szerzOk koszonik az Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal (NKFIH) FK132742 szamu
OTKA palyazat tamogatasat. Farkas Luca kdszoni a Kulturalis és Innovacios Minisztérium UNKP-22-
3-SZTE-398 kodsz&mu Uj Nemzeti Kivaldsag Program tdmogatasat.
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1111 Budapest Miiegyetem rakpart 3

Az 1-5000 mikrométer mérettartomanyba es6 mikromtianyagok jelentds hanyadat adjak a
mikroszalak, amelyek a kiilonb6z6 ruhanemiik mosésa soran valnak le a textilmatrixbol €s a
szennyvizzel jutnak el a haztartdsokbdl és ipari mosodakbdl a folyok partjara telepitett
kommunalis szennyviztisztitd telepekre. A textilidk alapanyagétol fliggéen természetes
eredetli (pl. pamut, gyapja, len, kender), mesterséges uton ndvényi alapanyagokbdl gyartott
celluloz-bazisu szalak (viszkdz, rayon) ¢€s szintetikus polimerekbdl eldallitott szalak
(poliészter, poliamid, polipropilén stb.) egyarant jelen vannak a szennyviztisztitok befolyo
vizében. A szdlakon tailmenden mianyag fragmensek ¢és folidk képezik a masik
részecskecsoportot. Az alkalmazott tisztitasi technologiatol fiiggéen ezen szennyezOk
75-90%-a eltavolitasra kertil a primer ¢és szekunder tisztitasi Iépcsdkben ¢és a
szennyviziszapban halmozodik fel. Tercier 1épcsd alkalmazasanal akar 98%-os eltavolitas is
elérheté. Irodalmi adatok alapjdn a tisztitott szennyviz 4tlagosan 10* szal/m3
szalkoncentracioval  jellemezhetd, ami egy 100000 m3mnap kapacitasu atlagos
szennyviztisztitot alapul véve mintegy 1.0*10° természetes szil és miiszal Dunaba torténd
transzportjat eredményezi. A textilszalak 50-60 mikrométernél kisebb atméréjiiknek €s
gyakran 50-nél nagyobb hossz/atméré aranyuknak koszonhetéen a vizi Okoszisztéma
¢lolényeinek (pl. halak, rakok, kagylok stb.) emésztérendszerébe jutnak, ahol karos
gyulladasos folyamatokat indukélhatnak a festék és toltdanyagaik révén, tovabba transzporter
szerepet toltenek be a feliiletiikon kialakult biofilmekhez kotodott kemikalidk (pl. peszticidek,
perfluorozott vegyiiletek, nehézfémek) szempontjabol. Figyelembe véve a természetes és a
mesterségesen eldallitott celluldz-bazisu szalak gyorsabb bioldgiai lebonthatdsagat, tiszta
képet kell adni a hosszu élettartamu szintetikus polimerszalak részaranyarol. Ennek érdekében
meg kell oldani a reprezentativ mintavételt, a szildrd szuszpendalt részecskék vizfazisbol
torténd eltavolitasat ¢és frakcionalasat, a biofilmek eltavolitdsat az tlivegszalas sziir6kon
felfogott részecskékrol, a visszamaradt szilard részecskék (tobbnyire szalak) méret, alak, és
szin szerinti jellemzését sztereo- és fluoreszcens mikroszkdpokkal, majd kémiai azonositasat
FTIR és/vagy Raman spektrometriai modszerekkel.

Az elédasban bemutatjuk egy Budapesten ilizemeld Szennyviztisztitd kifolyonal vett kezelt
szennyvizmintékra vonatkoz6 eredményeinket dsszevetve az irodalmi adatokkal.
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POROZUS ANYAGOK’JELLEI\/IZESE NMR RELAXACIOS
MODSZEREKKEL

Kéri Monika?, Nyul David?, Papp Vanda?®, Novak Levente?, Banyai Istvan?

2 Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
® |sotoptech Zrt., 4026. Debrecen, Bem tér 18.
keri.monika@science.unideb.hu

Pordzus anyagok szerkezetének jellemzésere szamos jolismert, gyakran alkalmazott médszer
all rendelkezésre, Ggy, mint a N2 gazporozimetria, vagy a mikroszkdpos és szOrasos
technikdk. A pdrusos anyagok lehetseges, elsdsorban folyékony kozegben megvaldsuld
alkalmazasa szempontjabol azonban kiemelt fontossagu a folyadékkal valo kélcsonhatés, a
szilard/folyékony hatarfeliileti tulajdonsagok, vagy a poérusos struktira folyadék hatasara
torténé megvaltozasanak leirasa. Bizonyos NMR (Nuclear Magnetic Resonance, magneses
magrezonancia) spektroszkopiai mddszerek atfogd megoldast nyujtanak a szilard struktdrak
roncsoldsmentes vizsgalatara a poérusokat kitolté folyadékon keresztiil. Szdmos olyan kérdés
felmeriilhet, amire az NMR relaxometria, krioporozimetria, diffuziometria vagy ezek egyiittes
alkalmazasa vélaszt adhat:

— Valtozik-e a morfoldgia az alkalmazas koriilményei kozott, vagyis nedves allapotban? A
krioporozimetria megadja a porusok méretét!, de a folyadék protonjainak T, relaxacios
id6allandoja, és a folyadék molekuldk gatolt diffazidjanak mértéke is fiigg a porusmérettol.

— Milyen folyadék doméneket talalunk a vizsgalt porozus rendszerben és milyen a folyadék
eloszlasa azokban? T, relaxaciés iddallandojuk alapjan a kiilonb6z6 domének,
folyadéktipusok elkiilonithet6ek, és 2D korrelacios spektrumok segitségével leirhatd azok
kapcsolata.

— Hogyan torténik a poérus feltoltddése folyadékkal? A folyadék To relaxécios
idoallandojanak valtozdsa a feltoltédés soran informaciot szolgaltat a feltoltodés
mechanizmusarol.2

— Hogyan viselkedik a szilard feliilet a nedvesedes soran? Mennyire hidrofob vagy hidrofil?
Kiilonboz6 polaritasu tesztfolyadékokkal feltltve a porusokat az NMR relaxometrids és
krioporozimetrias mérések vélaszt adnak ezekre a kérdésekre.

— Hogyan mozog a folyadék a porusrendszerben? NMR difflziometridval megadhaté a
folyadék molekulak sajat diffuzios egytitthatoja, mely utalhat a rendszer atjarhatosagara,
vagy akar gézdiffuzio is megfigyelhetd részben to1tott porusok esetén.

Az elb6adasban a keérdesekre adott valaszokat valtozatos és latvanyos példakon (pl.: szén

aerogélek’, kézetek, cement- és geopolimer kotéanyagok) keresztiil mutatjuk be.

1. Petrov et al., Prog. Nucl. Magn. Res. Spec., 2009. 54(2): p. 97-122
2. A. Bede, A. Scurtu, I. Ardelean, Cement and Concrete Research, 89, 56-62, 2016
3. M. Kéri, D. Nyul, K. Laszl6, L. Novak, I. Banyai, Carbon, 189, 57-70, 2022.

A RH/322-2/2022 szdmU projekt a Kulturalis és Innovacios Minisztérium Nemzeti Kutatési Fejlesztési
¢s Innovacids Alapbol nytjtott tamogatasaval, a KDP-2021 palyazati program finanszirozasaban
valosult meg. A kutatast a NKFIH (PD 135169, K 131989) tdmogatta.
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SUITABILITY OF ULTRA PERFORMANCE LIQUID
CHROMATOGRAPHY FOR DETERMINATION OF POLYCYCLIC
AROMATIC HYDROCARBONS FROM COOKING EMISSIONS

Nani Apriyani?, Marta Keller®, Aniko Vasanits®, Szabolcs Béni 2, Andrea Cattanea®,
Victor G. Mihucz®

2 Department of Pharmacognosy, Semmelweis University,
Ulléi it 26, 1085 Budapest, Hungary
b Department of Science and High Technology, University of Insubria,
Via Valleggio 11, 22100 Como, Italy
¢ Institute of Chemistry, ELTE - E6tvos Lorand University,
Pazmany Péter sétany 1/A, H-1117 Budapest, Hungary
nani.apriyani@phd.semmelweis.hu

Polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHSs) are ubiquitous in the environment due to
incomplete combustion or pyrolysis of solid fuels, biomass, waste during industrial or other
human activities®. Thus, emission of PAHs has been reported during cooking activities
involving barbecuing, smoking, drying, roasting, baking, frying or grilling®. Lower molecular
weight (MW) PAHs can mainly be found in the gas phase, while less volatile higher MW
PAHSs can be adsorbed to particulate matter. Several PAHs have mutagenic and carcinogenic
effects®. The US Environmental Protecting Agency (EPA) has indicated 16 PAHSs as the most
frequently occurring in environmental samples. In 2008, the European Food Safety Authority
(EFSA) proposed a list containing 15 PAHs and benzo[c]fluorene considered to be relevant
by the Joint FAO/WHO Experts Committee on Food Additives (JECFA) in food. These 15+1
EU PAHSs only have 8 PAHs in common with the 16 US EPA priority PAHSs traditionally
monitored in environmental. For the routine surveillance of food for these 15+1 EU priority
PAHSs, sensitive analytical techniques are necessary. Thus, determination of PAHs from
environmental matrices is frequently based on gas chromatography-mass spectrometry and
high performance liquid chromatography with fluorescent detection. For the 15+1 EU PAHS,
LC-based techniques are recommended®. Due to its power for increasing sample throughput,
chromatographic efficiency, sensitivity and decreasing run time and solvent consumption,
ultra-performance liquid chromatography (UPLC) seems to be a suitable choice for PAH
determination. Therefore, the aim of this work was to explore suitability of UPLC coupled
with diode array ultraviolet detector for separation of the 16 US EPA priority and 15+1 EU
PAHs emitted during cooking activities performed in restaurant Kkitchens to assess
occupational exposure.

1. Srogi, K. Environmental Chemistry Letters. 2007, 5, 169.

2. Jira, W. Eur. Food Res. Technol. 2010, 230, 447.

3. Tsutsumi, T.; Adachi, R.; Matsuda, R.; Watanabe, T.; Teshima, R.; Akiyama, H. J. Food Prot.
2020, 83, 692.

4. German-Hernandez, M.; Pino, V.; Anderson, J.L.; Afonso, A.M. Talanta 2011, 85, 1199.

59



MKE 4. Nemzeti Konferencia P-2

APPLICATION OF PHOTO-CROSSLINKERS FOR MAPPING
KBTBD4-LIGAND INTERACTION

Timea Bal¢?9, Timea Szab6?, Virginie Martiny®, Andras Herner?, David Brown®,
Zhuoyao Chen¢, Alex Bullock®, Andras Kotschy?

4Servier Research Institute of Medicinal Chemistry, 1031 Budapest, Z&hony u. 7.
bServier R&D Institute, 91190 Gif-sur-Yvette, Rue Francis Perrin, France
¢ University of Oxford, Centre for Medicines Discovery Department, Nuffield Department of Medicine,
Oxford, OX3 7FZ, UK
dEtves Lorand University, Department of Organic Chemistry, 1117 Budapest, Pazmany Péter s. 1/A
timea.balo@servier.com

The ubiquitin proteasome system (UPS) is a major player in the regulation of the natural cycle
of proteins in our body. Targeted protein degradation (TPD) through E3 ligases (which is a
key element of the UPS) offers a new therapeutic method to cure diseases via the removal of
the unwanted or overexpressed proteins responsible for the phenotypic effect.

The KBTBDA4 protein is part of the E3 ligase family which has more than 600 members. Since
less than 10 out of them is used daily in the TPD, expansion of applicable E3 ligases in this
area would be inevitable. Currently, the structure of KBTBD4 protein is unknown, however
there is a small molecular binder, namely UM171, which is in phase Il clinical trial with
oncologic indications. However, the mechanism of action is still not understood completely,
the UM171 seems to act as a molecular glue in a ternary complex with KBTBD4 and LSD1-
CoRest-complex. To specify and examine the binding mode of this small molecule we
designed 3H-diazirine based photo-crosslinkers containing UM171 analogues as well as
negative controls. Photoaffinity labeling is widely used to map protein-ligand interactions?.
While the diazirine is chemically stable precursor, upon UV radiation it decomposes fast to
nitrogen and a reactive carbene. Latter can insert even into C-H bond and form a stable
covalent bond with the nearest amino acid. We assume that with these photoaffinity probes
the binding mode and site will be revealed and gain more structural information about the
ligand-protein interaction. This discovery would enable to start a structure-based drug design
process.

1. Chagraoui, J.; Girard, S.; Spinella, J.-F.; Simon, L.; Bonneil, E.; Mayotte, N.; MacRae, T.;
Coulombe-Huntington, J.; Bertomeu, T.; Moison, C.; Tomellini, E.; Thibault, P.; Tyers, M.; Marinier,
A.; Sauvageau, G. Cell Stem Cell 2021, 28, 48-62.

2. Hill, J. R.; Robertson, A. A. B. J. Med. Chem. 2018, 61, 6945-6963.
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KOVETKEZO GENERA’CI(')S,, MEGI’JJULQ TENZIDEK: SZINTEZIS
ES MERETNOVELES

Batha Balint, Schwaiger Stefan, Hochegger Markus, Barta-Weissert Katalin

Institute of Chemistry, University of Graz, Heinrichstrale 28, 8010 Graz, Austria
balint.batha@uni-graz.at

Modern tarsadalmunk szinte kizarélag olyan termékeken alapszik, melyek fosszilis forrasbol
keriiltek el6allitasra. Az egyre fenyegetobb klimavalsag azonban hatalmas terhet r6 a vegy-
iparra annak érdekeben, hogy alternativ lehetdségeket és folyamatokat talaljon az igények
kielégitésére.! Példaként emlithetdk a feliiletaktiv anyagok, melyeket éves szinten mintegy 40
millié tonna nagysagrendben allitanak el6.? Ezen anyagok f6 alkalmazasi teriiletei kozé
sorolhatdk az altalanos és specifikus tisztitasi feladatok az otthonainkban, korhazakban és az
ipar legkiilonb6zobb terliletein, valamint széleskoriien hasznaljak ket a gyogyszerek-, élel-
miszerek-, festékek- és kozmetikumok formulazasaban. A jelenleg alkalmazott tenzidek kb.
50% teljesen fosszilis forrashbol szarmazik, €s nagysagrendileg 3%-uk rendelkezik 95% feletti
megujulé széntartalommal.® Fontos megjegyezni, hogy a jelenleg hasznalt megtjulo erdfor-
rasok jellemzden Dél-Kelet Azsiabol importalt alapanyagok (pl.: palmaolaj), amelyek jelentds
importfiiggdséget eredmeényeznek az europai piac szamara.

PureSurf EIC Transition projekt keretein belul olyan, kivalé tulajdonsadgokkal rendelkezd,
fellletaktiv anyagok fejlesztésén és méretnovelésén dolgozunk, amelyek lokalisan elérhetd,
megujuld alapanyagokbdl épiilnek fel. Platformstratégiank olyan anyag- és hulladékaramokat
hasznosit, melyek potencialja nagyrészt kiaknédzatlan. Példaként emlithetjik a papirgyartas
soran keletkez6 lignint, a hasznalt silitéolajat vagy a Kiilonb6zé lignin depolimerizalasi
termékeket. Mostanaig egy 40+ tenzidbol allé portfoliot épitettiink fel, valamint két PCT sza-
badalmat jegyeztettiink be. Minden molekulank 1-1 ligninb6l szarmaz6 aromas monomerre é-
pul, amely 6sszekapcsolja a feliiletaktiv anyag, trigliceridekb6l szarmazo, hidrofob alkillancat
a hidrofil résszel. Az anyagok fizikai-kémiai tulajdonsagai rendkiviil kedvezoek, beleértve a
jelenlegi ipardgi sztenderdeknél két nagysag-renddel alacsonyabb kritikus micellakoncentra-
cidt es az oktadecil lancok ellenére kivalo viselkedést alacsony homérsékleti tartomanyban is.
Az U], javasolt szintézissorok tervezesenél figyelembe vettiik az elérhet6 ipari folyamatokat és
az alapanyagok beszerzési lehetdségeit. Az altalunk alkalmazott reakciok tobbsége jol ismert
mind laboratoriumi-, mind ipari szinten. Az egyszeriiségre vald torekvés, beleértve az
atmoszférikus nyomas és nem tulsdgosan magas homérsékletek alkalmazasat, valamint a
korroziv és/vagy toxikus reagensek hasznalatanak mell6zését, szintén noveli az ipari
megvaldsithatosagot, tovabba csokkenti a beruhédzasi- €s tizemeltetési koltségeket egy
eredendden biztonsagosabb folyamatot eredményezve. Projektlink tavalti célja a piacra vald
belépés, igy megfontolt molekulatervezésen és a megujuld nyersanyagok hasznélatan tul a
reakcioink megvalositasa nagy méretben Kkritikus jelent6séggel bir. Kovetkezésképpen
elkertilhetetlen a méretnovelési folyamat vizsgdlata koncepcidink bizonyitdsa érdekében,
ideértve a hdatadas és a keverés hatékonysaganak teljeskorii vizsgalatat.

The PureSurf Project is funded by the European Union’s
Horizon Europe Transition program under Grant

- Agreement No. 101058142.
1. The European Green Deal; [Publications Office of the European Union], 2020.
2. Staszak, K., Wieszczyckaand, K., Tylkowski, B. (2020). Chemical Technologies and Processes,
De Gruyter, Berlin, 2020
3. K. Esther-Joseph, C. Krumm, INFORM International News on Fats, Qils, and Related Materials
2017, 28, 16-19.

European
Innovation
Council

Funded by

the European Union
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COFFEA ARABICA RON’CS’OL’ASMENTES VIZSGALATA
A ZOLD KAVETOL AZ ITALIG

Benes Eszter Luca?, Fodor Marietta?, Gere Attila®
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1118, Budapest, Villanyi ut, 29-43.
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A kavé annak ellenére az egyik legnagyobb mennyiségben forgalmazott termék vilagszerte,
hogy nem egy alapvet6 élelmiszer, hanem egy élvezeti cikk. A kavé minGségét, ezaltal az arat
szamos fiziko-kemiai, ezeken keresztul pedig szdmos érzékszervi tulajdonsag, a névény
genetikdja, és a szarmazasi hely is befolyasolja. Emellett a z6ld kavé kémiai 0sszetételének
ismerete segitheti a profi porkoléket a porkolési folyamat szabalyozasaban, ezaltal az altaluk
kivant érzékszervi profil beéllitasaban.

A kutatas fokuszaban a kozeli infravoros spektroszkopia (NIRS), és a kiilonb6z6 kemometriai
modszerek alkalmazasaban rejlé lehet6ségek vizsgélata allt, a kavé fiziko-kémiai és
érzékszervi tulajdonsagaival 6sszefuiggésben.

A mérésekhez 6tven zOld kavét szereztlink be négy termesztési régiébdl, huszonharom
orszaghdl. Emellett elvégeztik a mintak porkolését és vizsgaltuk az eltéré porkolési id6
hatasat a kavébabok szinére, pH értékére, koffeintartalméra, a kiilonboz6 klorogénsavak
mennyisegére, az érzékelt savassagra és keseriiségre, ill. a spektralis tulajdonsagokra. A NIR
spektrumok rogzitését egy Bruker MPA FT-NIR készilékkel (Bruker, Ettlingen,
Németorszag) végeztik diffuz reflexios elrendezéssel; a szinmérést pedig egy Konica-Minolta
CR-410 szinmérével (Konica Minolta Sensing Inc., Osaka, Japan) a CIE Lab szintérben. A
mintak 0sszes savtartalmat potenciometrias mddszerrel, pH-érzékeny elektroddal (Hanna
Instruments, Woonsocket, USA) mértilk. A kavébabban talalhatd koffein és klorogénsavak
mennyisegi meghatarozasa folyadekkromatografias elvalasztas utan UV  (Agilent
Technologies, Kalifornia, USA), ill. tomegspektrometrids (Shimadzu, Kiotd, Japan) detektélas
mellett tortént.

A referencia adatok és a spektralis adatok kozti 6sszefiiggés legtobb esetben modellezhet6
korszerli kemometriai modszerekkel, amelyek megfelelé osztalyozasi és elbrejelzési
képességekkel rendelkeznek. Az FT-NIR spektroszkopia alkalmas mind zéld, mind porkolt
szemes kavé pH-értékének, koffein-, 5-, 4-, 3-CQA, 3,5-diCQA tartalmanak mennyiségi
becslésére regresszios modellekkel, mig zéld kavé estén a 4,5-diCQA és a 3-FQA mennyiségi
becslése is sikeres. Ezenkiviil alkalmazhatd az érzékelt savassag és keseriiség elérejelzésére
is, kiilonboz6é porkolést kavék esetén. A zold kdvémintdk spektrélis adatain linearis és nem
linearis kemometriai modszereket futtattunk, ezaltal megallapitottuk, hogy a vizsgalt
adatkészlet felhasznéaldsaval a modellek teljesit6képessége binaris rendszerekben a legjobb.
Az optimalis modellek eléréséhez altalaban sziikséges valamilyen adat-clékezelés, emellett
valtozokivalasztasi eljarasok alkalmazasa is ajanlott, a kavé komplex molekularis rezgéseibol
adodoan. A létrehozott NIR spektroszkopian alapulé modellek egyszeriien és gyorsan
alkalmazhatok kozvetlenill szemeskavé roncsolasmentes vizsgalatara.

62



MKE 4. Nemzeti Konferencia P-5

ELEKTRONIKUS HULLADEKOK ELEMOSSZETETELENEK
VIZSGALATA NUKLEARIS ANALITIKAI MODSZEREKKEL
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Energiatudomanyi Kutatdékdzpont, Nuklearis Analitikai és Radiografiai Laboratorium,
1121 Budapest, Konkoly-Thege Miklds Gt 29-33.
buczko.noemi@ek-cer.hu

Az elektromos és elektronikus hulladékok napjainkra az egyik f6 kornyezeti problémava
valtak. Az ilyen tipusi hulladékok ujrahasznositasa jelentésen tudna csokkenteni a
kornyezetre gyakorolt hatasukat €s értékes masodlagos nyersanyagforrast biztositana az ipar
szamara. Ehhez szikséges a hulladékok elemdsszetételének ismerete, amely igen gyakran
nem ismert, ekkor meg kell hatarozni ujrahasznositas elott. A kutatas soran célunk kiilonb6zé
elektromos és elektronikus hulladékok elemdosszetételének meghatarozasa neutron alapu
modszerek, prompt-gamma aktivacios analizis (PGAA), miszeres (INAA) és kivezetett
nyalabos (in-beam) neutron aktivacios analizis, kombinaciojaval. A végso célunk egy validalt
modszertan megalkotasa, amely alkalmas az ilyen hulladékok elemdsszetételének atfogd
elemzésére. Emellett a gyorsabb, olcsobb és  konnyebben hozzaférheté kézi
rontgenfluoreszcencia spektroszkopia (pXRF), alkalmazhatosagat és korlatait is vizsgaljuk.
Munkank sordn kiilonb6z6 hulladékok, mint példdul memoria kartydk, LED fényforrasok,
merevlemezek, napelemek stb. elemosszetételét vizsgaltuk. A kutatds soran az értékes, illetve
veszélyes elemekre, valamint az eurOpai gazdasagban nagy jelent6séggel rendelkezd és
emellett magas ellatasi kockazati elemekre Gsszpontositottunk (kritikus elemek). Az egyes
hulladékfajtak elemosszetételét megmértik -a hulladék tipustol fliggéen- szétbontas, illetve
Orlés és homogenizalas utan PGAA-val, miiszeres NAA-val és in-beam NAA-val is. Tovabba
a PGAA és in-beam NAA modszerek alkalmazhatosagat vizsgaltuk a hulladékok
elemosszetételének mintael6készités nélkiili meghatarozasara is.

Az egyes moddszerek jellemzOen egymast kiegészitd informacidt szolgéltattak az
elemosszetételr6l. A mddszereink kombinaciojaval sok értékes, kritikus, illetve veszélyes
elem valt mérhetévé a kiilonféle elektronikai hulladékokban pl., Au, Ag, Cu, Ga, In, Br, Cd,
La, Ce, Nd, Eu, Lu, Y, stb. Azon elemeket, amelyek tobb mddszerrel mérhetéek voltak az
egyes modszerek kereszt-validalasara hasznaltuk. A tobbféle moddszerrel mért nyers
koncentraciok kozott eleinte tobb esetben szignifikans eltérést talaltunk. Ezen eltérések okait -
ugymint a nem detektalt fokomponensek torzitd hatasa és a nem elhanyagolhaté neutron
onarnyékolas - felderitettlik és egyedi korrekciokat vezettink be. A szikséges Korrekciok
alkalmazasa utan az egyes modszerekkel mért koncentraciok jol egyeztek egymassal.

A neutron alapi modszerekkel és a kézi XRF berendezéssel mért koncentraciok kozott
szignifikans eltérést talaltunk, még az Orolt és homogenizalt mintdk esetén is. Ennek a
feltételezett oka a gyari matrixkalibracié hianya. JovOben tervezziik sajat, matrixkalibracio
kidolgozasat kézi XRF berendezéshez, a neutron-alapit modszerek eredményei alapjan.
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GYOGYSZER HATOANYAGOK VIZES OLDATANAK KEZELESE
UV/KLOR ELJARASOKKAL

Covic Anett, Csaplar Constance, Farkas Luca, Alapi Tunde

Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék,
6720 Szeged DOm tér 7-8.
covicanett@chem.u-szeged.hu

A kornyezetiinkbe keriilé szennyezdk kozil kiemelkedd jelentdséggel birnak a gyogyszer
hatéanyagok Osszetett kornyezeti, Okologiai ¢és népegészségligyi hatasuk miatt. A
konvencionalis viztisztitdsi technoldgidk nem elegendden hatékonyak ezen szennyezdk
maradéktalan eltavolitasara, ami kiegészitd viztisztitdsi technologidk fejlesztését teszi
sziikségessé. A vizkezelésben klortartalmi  vegylileteket elsdsorban fertdtlenitésre
alkalmaznak, azonban napjainkban egyre nagyobb figyelmet kapnak egyes klortartalmu
vegyiiletek és UV fény egyiittes alkalmazéasan alapuld Un. UV/klor eljardsok, melyek
gyokgeneralason keresztiil a szerves szennyezok atalakitasara is alkalmasak.

Munkénk soran két modellvegylilet a trimetoprim (antibiotikum hatéanyag) és az 5-
fluorouracil (kemoterapids antimetabolit) atalakulasat vizsgaltuk UV/CIOz eljarassal, 367 nm-
en sugarz6 LED fényforrasokat hasznalva. Vizsgaltuk a C1O; koncentracio (0 - 14 ppm), a pH
(3,0 - 8,0), a fényintenzitas és a LED-ek elektromos teljesitményének (1,4 - 6,4 W) hatdsat a
ClO: fotolizisének és a két modellvegyiilet atalakulasanak sebességére.

Vizsgalataink soran mindkét vegyiilet esetén optimalizaltuk a Cl1O2 koncentraciot és a LED-ek
teljesitményét. Az UV/CIO: eljarasok esetén szamos reaktiv részecske képzddhet, tobbek
kozott C1O°, "OH, Oz, O3 €s szamos klortartalmt gyok. Az UV/CIO; eljaras hatékonyabbnak
bizonyult a trimetoprim, mint az S-fluorouracil esetén, annak ClOz-al vald kozvetlen
reakcidja, valamint a klortartalmi gyokokkel vald reakcidi miatt. Gyokfogok, valamint a
reakciokoriilmények valtoztatasanak segitségével igyekeztiink ezeknek a modellvegyiiletek
atalakulasaban betoltott szerepét kozelebbrdl megismerni.

Az UV/klor eljarasok egyik hatranya a klorozott szerves termékek, valamint a kloration
képzddése. Eredményeink alapjan a kezelt oldatok toxicitasanak valtozasa a klorozott szerves
vegyiiletek, valamint a kloration képzddéséhez egyarant kothetd. A matrixként hasznalt
bioldgiailag kezelt szennyviz jelentdsen csokkentette a hatékonysagot, és kismértékben
novelte a modellvegyiiletek atalakitdsahoz sziikséges ClO2 dézist, ami részben a matrix
szervesanyag tartalmahoz kothetd, részben a szervetlen ionok gyokfogd hatasaval
értelmezhetd.

A szerzOk koszonik az Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal (NKFIH)
FK132742 szamu OTKA palyazat tamogatasat. Farkas Luca koszoni a Kulturdlis és
Innovacids Minisztérium UNKP-22-3-SZTE-398 kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag Program
tamogatasat.
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SZULFONIL-FLUORIDOK ALKALMAZA’SA A FRAGMENS-ALAPU
GYOGYSZERKUTATASBAN

Csorba Noémi?®, Petri LaszI6?, Abranyi-Balogh Péter2P, Keeley Aaron?, Simon Jozsefac,
Randelovi¢ Ivand, Tévari Jozsefd, Schlosser Gittaé, Szabd Danielf, Drahos LaszId',
Keserii Gyorgy Miklos*?

2 TTK Gyogyszerkémiai Kutatdcsoport, 1117 Budapest, Magyar Tudosok krt. 2.

Y Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia
Tanszék, 1111 Budapest, Szent Gellért tér 4.

¢ TTK MS Metabolomika Kutatélaboratérium, 1117 Budapest, Magyar Tuddsok Krt. 2.

4 Orszdagos Onkolégiai Intézet, Onkologiai Kutaté Kozpont, Kisérletes Farmakolégiai
Osztaly, 1122 Budapest, Rath Gyérgy u. 7-9.

¢ MTA-ELTE Lendiilet lonmobilitas-Tomegspektrometria Kutatocsoport,
1117 Budapest, Pazmdny Péter Sétany 1/A.
"TTK MS Proteomika Kutatcsoport, 1117 Budapest, Magyar Tudésok krt. 2.
csorba.noemi@ttk.hu

Napjainkban a gyogyszerkémiai kutatasokban egyre nagyobb teret nyer a kovalensen k6t6d6
hatéanyagok fejlesztése, ezzel lehetéséget biztositva Ujfajta ligandum-kemotipusok, vagy akar Uj
fehérjecélpontok azonositasara is.* A szulfonil-fluoridokrél mint kovalens kétéelemekrdl ismert?,
hogy koriilményektdél fiiggéen tébbféle nukleofil aminosavat is jel6lhetnek, tobbek kozott
tirozint, treonint, szerint, lizint, ciszteint és hisztidint, ezért bioaktiv molekulakba beépitve
hatékony eszkdzok lehetnek a fehérjecélpontok irreverzibilis moédositasara. Ezaltal a SUFEX-
kémia alkalmazasa népszerii mind a kémiai bioldgia, mind a gyogyszerkémiai kutatasokban.
Munkank soran® eldallitottunk egy 20 taghi szulfonil-fluorid elektrofil ktéelemmel rendelkezd
molekulakonyvtarat, melyet fluoreszcencia alapld tirozin-reaktivitasi, valamint korabbi
munkaink* szerint végzett nonapeptid-alapu reaktivitasi vizsgalatokkal jellemeztiink. A legjobb
talalatnak bizonyuld két molekulat a tovabbiakban fehérje szinten a KRas-G12D onkoproteinnel
szemben vizsgaltuk, amely szdmos rdkos megbetegedéssel hozhatd dsszefiiggésbe.® A vizsgalt
kovalens fragmensekrdl enzimatikus fehérjeemésztést kovetd tomegspektrometrias mérések
segitségével megallapitottuk, hogy azok minden esetben az Y157 tirozin aminosavat jel6lik,
amely a SOS-KRas feheérje-fehérje kolcsonhatasi felllet peremén taldlhatd, és amelynek
kovalens modositasat kordbban még nem igazoltak. Végul a KRas fehérjecélponthoz jol kot6do
szerkezetii elektrofil-kotéelemet egy fluoreszcens vazra szereltiik fel, és ezt a jelolévegyiiletet
hasznaltuk fel PANC-1 human karcindma sejtvonalbdl késziilt sejtlizatum jel6lésére. A lizatumon
végzett kovalens modositas hatékonysaganak igazolasait SDS-PAGE és MS-proteomikai
vizsgélatokkal végeztik el. Mind a PANC-1 sejtvonalon azonositott talalatok mind a szulfonil-
fluoridok gyogyszerkémiai kiinduldpont-keresés soran bemutatott alkalmazhatdsaga értékes
kiindulopontjai lehetnek tovabbi terapias és diagnosztikai fejlesztéseknek es hozzajarulhatnak a
korai fazisu onkoldgiai programok sikerességéhez.

1. Juswinder Singh J. Med. Chem. 2022, 65, 8, 5886-5901.

2. Arjun Narayanan, Lyn H. Jones, Chem. Sci., 2015, 6, 2650-2659

3. Lészl6 Petri, Péter Abranyi-Balogh, Noémi Csorba, Aaron Keeley, Jozsef Simon, Ivan Randelovi¢,
Jozsef Tovéri, Gitta Schlosser, Daniel Szabo, Laszl6 Drahos, Gyorgy M. Keserd;
Molecules 2023, 28, 7, 3042.

4. Péter Abrényi-Balogh, Laszl6 Petri, Timea Imre, Péter Szijj, Andrea Scarpino, Martina Hrast, Ana
Mitrovié, Gyorgy M. Keserti et al.; Eur J Med Chem. 2018, 160, 94-107.

5. Dipesh Uprety, Alex A. Adjei; Cancer Treatment Reviews 2020, 89, 102070.
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CSIPERKEGOMBA ALACSONY HOMERSEKLETU
HOKEZELESENEK VIZSGALATA

Csutoras Csaba?, Bajzat Judit®, Sandorné Széke Amanda®, Racz Jézsef®

2 Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem, 3300 Eger, Eszterhazy tér 1.
b Magyar Gomba Kertész Kft., 3395 Demjén, 0173/7/A/1. Hrsz.
csutoras.csaba@uni-eszterhazy.hu

Az ¢élelmiszerek alacsony homérsékleten hosszabb ideig torténd hokezelése ismert
technologia ¢élelmiszerek eldallitasara, a soux vide technoldgia 1ényege, hogy lezart lehetdleg
levakuumozott hoéalldo miianyag tasakokban, alacsony homérsékleten, hosszabb ideig
esetenként akar 50-70 6rdig a hagyomanyos f6zéshez képest 1ényegesen alacsonyabb héfokon
hokezeljiik az ételt. Gombak soux vide elkészitése természetesen ismert moddszer az iz-
aromaanyagokban gazdagabb készétel eldallitasara, kinai kutatok a hagyomanyos ételkészitési
technolégiakkal végeztek osszehasonlitast?.

A gombdk hdkezelés hatdsara torténd atalakulasai csak kevéssé lettek feltdrva az utobbi
években, a kisérleteinkben komplex mddon vizsgaljuk a homérséklet és egyéb koriilmények
hatasat csiperke- és egyéb egzotikus gombdk esetében a Maillard reakcid termékeire.
Vizsgaljuk a fehérje-, poliszacharid- és vitamintartalom atalakulasait, valamint azonositjuk az
alacsony homérsékleten torténd atalakulds fétermékeit, valamint a bioaktiv komponenseket. A
hokezelés soran egyrészt egy folyékony halmazallapotl, aromakban ¢és bioaktiv
komponensekben gazdag tomény vizes kivonat keletkezik, melynek mennyiségét a
koriilmények valtoztatdsaval optimalizaltuk. A barnuldsi folyamatban masrészt keletkezo
magas fehérjetartalmu szilard halmazallapotu élelmiszer alapanyag UV besugdrzasaval, emelt
D-vitamin tartalmt gombaporokat is eldallitottunk.

I. Sun Y, Lv F, Tian J, Ye XQ, Chen J, Sun P. Domestic cooking methods affect nutrient,
phytochemicals, and flavor content in mushroom soup. Food Sci Nutr. 2019, 15;7(6):1969-1975. doi:
10.1002/fsn3.996.
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GOMBATERMESZTESBEN ALKALMAZOTT TAKAROANYAGOK
FEJLESZTESE LETERMETT CSIPERKEGOMBA KOMPOSZT
KOMPOSZTALASAVAL

Misz Andras?, Bajzat Judit?, Sandorné Szoke Amanda?, Visnyei Marianna?, Allaga
Henrietta®, Kredics Laszl6®, Vagvolgyi Csaba®, Csutoras Csaba®

2 Uj Champignons Kft., 1224 Budapest, Bartok Béla Gt 162.
b Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar,
Mikrobioldgiai Tanszék, 6726 Szeged, Kozép fasor 52.
¢ Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem, 3300 Eger, Eszterhazy tér 1.
csutoras.csaba@uni-eszterhazy.hu

A csiperkegomba (Agaricus bisporus) hatékony, gazdasagos termesztésének alapja a jO mindségi
szaporitdbanyag ¢és gombakomposzt eldallitisa mellett természetesen a kivalé mindségt takarofold
biztositasa. A csiperkegomba micéliumaval atszovetett gombakomposzt takarasa torténik meg a
termesztOhazakban a takardanyaggal, melynek szerepe elsdsorban a termoétestek képzodésének
biztositasaban, valamint a nagymértékii viztartd képességében rejlik. A tapanyagokban gazdag
gombakomposzt alacsony viztartd képességll, igy tulajdonképpen a magas viztartd képességi
takar6anyag mintegy kiegésziti a komposzt ezen hidnyossagat. Takardanyagként a kordbban
alkalmazott kOport - mely nem adott megfelel6 termdképességet - a vilagban mindeniitt felvaltottak a
kiilonbo6z6 tézegek, melyek jelentésen novelték a varhatd termésatlagokat.

A magyarorszagi ¢s eurdpai tézegbanyak kimeriilése, valamint a t6zeg banydaszatdnak kornyezeti
problémai évek oOta foglalkoztatjak a kutatokat jO mindségli takardanyag elGallitasara alkalmas
alternativ lehet6ségek kidolgozasara. A mindezidaig konnyen hozzaférhetd, olcsd tézeg takardanyag
rendelkezésre allasa miatt a kutatdsok lassan haladtak, azonban a fenti okokbol jelentés igény
mutatkozik a gombatermesztéssel foglalkozo vallalkozasok részérdl uj, stabilabb termdéképességet
biztosito takardanyagok kifejlesztésérel?.

Vizsgélatainkban célul tiiztik ki egy olyan, kivalé vizmegtartd képességii takar6fold eldallitasara
szolgald innovativ technologia kifejlesztését a csiperketermesztés céljara, mely a letermett
gombakomposzt mikrobidlis iranyitott rekomposztalasa révén valosul meg. Kisérleteink soran elséként
felmértilk a letermett komposzt természetes ujrakomposztalodasi folyamata soran lezajlo fizikai,
kémiai és mikrobiologiai valtozasokat, melynek soran kidolgoztunk egy alapanyagok és kész
takaroanyagok kémiai analitikai és mikrobiologiai valtozasainak nyomonkdvetésére szolgalo
monitoring modszert.

A munka egyrészt az Uj Champignons Kft. és a Szegedi Tudomanyegyetem 2020-1.1.2-PIACI-KFI
projektje keretében, masrészt az Innovacios és Technologiai Minisztérium KDP-2021 kodszamu
Kooperativ Doktori Program Doktori Hallgatoi Osztondij Programjanak a Nemzeti Kutatési,
Fejlesztési és Innovacios Alapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt.

1. Ashrafi, R.; Mian, M.; Rahman, M.; Jahiruddin, M. Reuse of Spent Mushroom Substrate As
Casing Material for the Production of Milky White Mushroom. J Bangladesh Agric Univ
2017, 15, 239-247.

2. Riahi, H., Vahid Afagh, H. and Sheidai, M. The first report of spent mushroom compost (smc)
leaching from iran. Acta Hortic. 1998, 469, 473-480.
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LIPOFIL, CI,NKQNAALAPU ORGANQKATALIZATOR
ALKALMAZASA ES VISSZAFORGATASA A BAKLOFEN
SZINTEZISEBEN

Darg6 Gyula, Erdeélyi Dora, Molnar Balazs, Bagi Péter, Kisszékelyi Péter, Kupai Jozsef

Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem,
Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rkp 3.
gyula.dargo@edu.bme.hu

Napjainkban kiemelkedd jelentdsége van a katalitikus folyamatoknak, ¢s ezen beliil is el6térbe
keriil az aszimmetrikus organokatalizatorok alkalmazasa, amelyek jelentOs attorést jelentetek
az aszimmetrikus szintézisek megvaldsitasaban. Ennek koszonhetéen 2021-ben a kémiai
Nobel-dijat az aszimmetrikus organokatalizis felfedezéséért itélték oda.! Bar az
organokatalizatorok alkalmazasanak eloénye kétségtelen, szintézisiik gyakran hossza és
koltséges folyamat. Ebbdl kifolyolag mind gazdasagossagi, mind kornyezetvédelmi
szempontbol visszaforgatasuk ¢€és Ujrafelhasznalasuk kiemelkedéen fontos. Ennek
megvaldsitisara szamos fazisszeparacion alapuld modszer ismert a szakirodalomban.? Ilyen
példaul a katalizator szilard hordozohoz torténd rogzitése, a méretkiilonbségen alapuld
nanomembransziirés, valamint a katalizator és a reakcioelegy komponensei kozotti oldhatosagi
kiilonbségek kihasznaldsa. Munkam soran ez utdbbi visszaforgatasi modszert valasztottam.

A katalizator visszaforgatasahoz egy lipofil oldallancot® alakitottam ki a katalizatoron, amely
segitségével jelentds polaritaskiilonbség érheté el a katalizator és a reakcioelegy egyéb
komponensei kozott. A lipofil egység noveli az organokatalizator oldhatdsagat a kevésbé
polaris szerves oldoszerekben, mint példaul a diklérmetan és a toluol. Ezzel szemben polaris
oldoszerekben — beleértve a metanolt €s az acetonitrilt — a katalizator kicsapodasahoz vezet.
Ennek eredményeként az oldoszercserét kdvetden a visszaforgatas egy egyszerii 1épésben,
centrifugalassal vagy szliréssel megvalosithato.

Az igy kapott lipofil organokatalizatort a simaizom-gdrcsoldd baklofen gydgyszerhatdéanyag
kiralis intermedierjének a szintézise soran alkalmaztam. Az aszimmetrikus Michael-addicioban
transz-4-klor-B-nitrosztirolt és egy spirokotéssel ciklohexangytiriit tartalmazé Meldrum-savat
alkalmaztam. A reakcidban kivald termelés (96-100%) és enantiomerfelesleg (93-94% ee)
elérése mellett kaptam a baklofen intermedierjét. Ezt kovetden a katalizator visszaforgatasat
oldoszercsere segitségével valdsitottam meg, és tovabbi 6t reakciociklusban alkalmaztam. A
visszaforgatds sordan a katalitikus aktivitds €és az enantioszelektivitas szignifikdns valtozasa
nélkiil, minimalis katalizatorveszteséget tapasztaltam.

1. Castelvecchi, D.; Stoye, E. Nature 2021, 598, 247.

2. Fulgheri, T.; Penna, F. D.; Baschieri, A.; Carlone, A. Curr. Opin. Green Sustain. Chem. 2020, 25,
100387.

3. Jichu, T.; Inokuma, T.; Aihara, K.; Kohiki, T.; Nishida, K.; Shigenaga, A.; Yamada, K.-I.; Otaka, A.
ChemCatChem 2018, 10, 3402-3405.

4. Kimmel, K. L.; Weaver, J. D.; Ellman, J. A. Chem. Sci. 2012, 3, 121.

A Kulturalis és Innovaciés Minisztérium UNKP-22-3-1-BME-125 kodszamd Uj Nemzeti
Kivaldsag Programjanak, a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alap (OTKA-FK 138037),
valamint a Richter Gedeon Talentum Alapitvany anyagi tdmogatasaval készult.
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A GLIKOPEPTID ANTIBIOTIKUMOK SZERKEZETE ES
HATASMECHANIZMUSA: AZ EREMOMICIN ES AZ ORITAVANCIN
NMR VIZSGALATAI

Erdei Réka Palma, Izsépi Léaszlo, Batta Gyula

Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
erdei.reka@scinence.unideb.hu

Az antibiotikum-rezisztencia vilagszerte stlyos kdzegészségugyi problémaként jelenik meg.
Ezért () glikopeptid antibiotikumok! fejlesztésére van szilkség. Az oritavancin egy
félszintetikus Kklér-eremomicin szarmazék, amelyet az FDA jovéhagyott a Gram-pozitiv
baktériumok, koztik a meticillin-rezisztens Staphylococcus aureus (MRSA) ellen. A
glikopeptid antibiotikumok szerkezetének és hatasmoédjanak vizsgalatat gyakran H és 3C
NMR technikak tamsztjak ald. A jelen munkaban bemutatjuk, hogy az eremomicin N
jeldlése Gj utat nyit az NMR-vizsgalatok szamara.

Igazoljuk, hogy a N relaxéacids (T1,T2, NOE) mérések betekintést engednek az NH-
csoportok belsé dinamikajaba®. Az ugyanezen adatsorbol szarmazo globalis korrelacids idék
bizonyitjak, hogy az N-Ac-D-Ala-D-Ala® sejtfal analdg peptid eremomicinhez adéasaval
eremomicin tetramerek és oktamerek indukalédnak a ligandum tavollétében megjelend
dimerekb6l. A diffazios NMR mddszer (DOSY) ugyanerre az eredmeényre vezetett. Az
oritavancin vizes oldatban stabil, aszimmetrikus dimereket képez, azonban a dipeptid
ligandum hozzaadéasa kicsapddast okoz, ami magasabb oligomerizacios allapotra utalhat.
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A BN-eremomicin *N/*H spketruma. Az eremomicin monomer szerkezete.

1. S. Soloveva, S. Printsevskaia, E. Olsuf’eva, G. Batta, €s M. Preobrazhenskaya, ,,New Derivatives
of Eremomycin Containing N-15 or F Atoms for NMR Study”, Bioorg. Khim., kot. 34, 0. 831-9,
0 2008, doi: 10.1134/S1068162008060162.

2. N. Tjandra, A. Szabo, és A. Bax, ,Protein Backbone Dynamics and *N Chemical Shift
Anisotropy from Quantitative Measurement of Relaxation Interference Effects”, J. Am. Chem.
Soc., kot. 118, sz. 29, 0. 6986—6991, jan. 1996, doi: 10.1021/ja960510m.

3. L. Izsépi és mtsai., ,,Bacterial Cell Wall Analogue Peptides Control the Oligomeric States and
Activity of the Glycopeptide Antibiotic Eremomycin: Solution NMR and Antimicrobial Studies”,
Pharm. Basel Switz., kot. 14, sz. 2, 0. 83, jan. 2021, doi: 10.3390/ph14020083.
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AZ OSSZEFUZOTT NMR KiSERLETEK ALKALMAZHAT()SAQI
ELONYEI: A NORD (NO RELAXATION DELAY) SPEKTROSZKOPIA

Farkas Laszl6 Bence*””, Timari Istvan®, Nagy Tamas Milan?¢,
Erdédiné Kovér Katalin®®?, Serensen Ole Winneche®

4Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
PEL KH-DE, Molekularis Felismerés és Kélcsonhatas Kutatdcsoport,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
‘Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszek, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
dUmeédi Egyetem, Kémiai Tanszék, Umed, Svédorszag
*Koppenhéaga, Dania
*e-mail: farkas.laszlo.bence@science.unideb.hu

A szerves vegylletek oldatfazisu szerkezetvizsgalatdban mai napig fontos sarokké6 az NMR
spektroszképia. A Kkis és kodzepes molekuldk szerkezetazonositasat homonuklearis
(*H-H) és heteronuklearis (*H-3C) egy-, illetve tobbkotéses korrelacios NMR kisérletek
alapjan végezzik.

Az NMR limitalt érzékenysége miatt az impulzusprogramot tobbszér meg kell ismételnlink
ahhoz, hogy egy-egy kisérlet eredményeil kapott NMR spektrum megfelel6 jel/zaj arannyal
rendelkezzen. A hagyomanyos mérések esetében a rendelkezésre all6 magnesezettség minden
egyes korben kimeriil, igy varakozasi idét kell beiktatni az ismétlédé impulzusprogram
kozott, hogy a relaxacio soran visszaalljon az egyensulyi magnesezettségi allapot. A
Kisérletekben kiadott impulzusok tipikusan nagyon révid, mikroszekundum nagysagrendiiek,
azonban a csatolasi allandok és a kémiai eltolodasok milliszekundumos evolucidja és a
detektalas néhany tized méasodperce mellett a varakozasi (relaxacios) idé tobb masodpercet is
igénybe vehet. Ez a hagyomanyos NMR merések idejét jelentdsen befolyasolja, noha ezen
holtid¢ alatt hasznos informaciot nem kapunk.

A kutatocsoportunk altal kifejlesztett NORD szuperszekvenciak™?® a kisérletsorozatok sziinet
nélkuli lefuttatasat teszik lehetévé oly mddon, hogy a kiilonbozé magnesezettségi tartalyokat
hatékonyan hasznaljak a beépitett szelektiv impulzusoknak koszonhetéen. Tovabba a
magnesezettséq részleges, Ernst-szoggel” valé gerjesztésének elényeit is alkalmazva az egyik
Kisérlet futasi ideje alatt az éppen kihasznalatlan magnesezettségi komponens relaxacidja
megy végbe.

Eléadasomban nehany példan keresztul szeretném bemutatni, hogy ezen 6sszefiiz6t NMR
kisérletek milyen alkalmazhatosagi elényokkel rendelkeznek a hagyoméanyos, egymas utan
inditott Kisérletekhez képest.

1. T. M. Nagy, K. E. Koveér, Sgrensen O. W. Angew. Chem. Int. Ed. 2021, 60, 13587.

2. 1. Timéri, T. M. Nagy, K. E. Kovér, O. W. Sgrensen, Chem. Commun. 2022, 58, 2516.
3. L. B. Farkas, I. Timari, K.E. Kovér, O.W. Sgrensen, J. Magn. Reson. 2022, 34, 107297.
4. R Ernst, W. Anderson, Rev. Sci. Instrum. 1966, 37, 93-102.

B.
R.
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SPIRO SZARMAZEKOK ENANTIOSZELEKTIV SZINTEZISE
ATMENETIFEM KATALIZALT REAKCIOK FELHASZNALASAVAL

Galgoczy Gréta, Paczal Attila, Kotschy Andras

Servier Kutatdintézet Zrt., 1031 Budapest, Zahony utca 7.
greta.galgoczy.part@servier.com

A gyogyszercégek sikere nagyrészben fligg a felfedez6 kutatas idGtartamanak lerdviditésétol.
Ez jorészt a nagyszamu és szerkezetileg sokszinli vegyiilettarak tesztelésével érhetd el. A
Servier-n beliil is fontos fejlddési irany molekulabankjanak bdvitése.

Gyogyszerkémiai szempontbdl fontosak az olyan szintetikus kutatasok, amelyek alapvazukban
az sp3-as centrumok beépitését célozzak meg, igy a teret mindharom iranyban egyenletesebben
toltik ki.[Yl Ide sorolhatjuk a spiro szarmazékokat, melyeknek szintézise sokszor nagyon
bonyolult és koltséges.

A fentiek fényében, doktori kutatisaim f6 célkitiizése, olyan kiralis spiro szarmazékok
szintézise, amelyek a kismolekulas gyogyszerkutatas hasznos kiindulasi fragmensei lehetnek.
A molekulaink eldallitasanal, mar kezdetben, figyeliink az anyagok gyogyszerszeriiségére,
illetve a molekula tovabbépithetoségére. Az eldallitott vegyliletek bekeriilnek a Servier
molekula-konyvtaraba.

A spiro szarmazékok szintéziséhez, az Aaltalunk eléallitott,?! NHC-Arany-, és a
kereskedelemben elérhetd foszfan-Au-komplexeket hasznaljuk az 1. abran feltlintetett
modellreakciokban.®! Fontos szempont volt, hogy olcso kiindulasi anyagokbol kiindulva
komplex vazakat tudjunk el6allitani.

R

o PG = PG
N N NHC-Au

R ' (R,R,R,)P-Au
XH
1 X 2

PG: Boc, Bn X: O, NBoc R:

1.4bra A kirdlis spiro szarmazékok eldallitasdanak retroszintetikus utvonala

[1] Cs., Sepsey Fiir, H., Bolcskei Chemistry 2020, 2, 837-848.

[2] Z. Szabo, M. Timari, R. Kassai, B. Szokol, A. C. Benyei, T. Gati, A. Paczal, and A. Kotschy,
Organometallics, 2020, 39, 3572—3589.

[3] Y.-M. Sun, P. Gu, M. Shi Chemical Communications 2020, 52, 6942-6945.
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ARALKIL SZELENOGLIKOZIDOK ES MODOSITOTT
TIODIGALAKTOZIDOK ELOALLITASA

Hégye Fanni, Illyés Tiinde Zita, Szilagyi Lasz16

Debreceni Egyetem, Természettudomanyi €s Technoldgiai Kar, Szerves Kémiai Tanszek,
4032, Debrecen Egyetem tér 1., tel.: (06-52) 512-900/22470,
fax: (06-52) 512-744,
e-mail: hogye.fanni@szcience.unideb.hu

Az allati és human sejtfelszin fontos komponensei a glikdn makromolekulak, melyek
fiziologiai felismerési folyamatban alapveté szerepet jatszanak. Ezen folyamatok héatterében
rendszerint fehérje-glikan kolcsonhatasok allnak. A lektinek valtozatos szerkezetii és
funkcioju, szénhidrat felismerd fehérjék; felelések az intracellularis jelatvitelért, a sejt-sejt
vagy sejt-extracellularis matrix kolcsonhatasokért. Az irodalomban szamos olyan szénhidrat-
szarmazék ismert, melyekben a glikozidos oxigén atom helyett kén és/vagy szelén
heteroatomok szerepelnek; az 10 tipust glikozidos kotéseket tartalmazd szarmazékok
kilonféle bioldgiai aktivitassal rendelkeznek.

Egyes diglikozil-diszelenidek j6 hatékonysaggal gatoljak az afrikai alomkort okozo
Trypanosoma brucei parazita szaporodasat; bivalens (tio- és szeleno) glikozilezett benzol és
naftalin szarmazékok VAA ndvényi lektinhez kotédnek.! Kutatocsoportunkban kimutattéak,
hogy 1,2,3-triazol gyiiris tio- és szelenoglikozidok PA-IL? bakteridlis lektinhez kotédnek,
kiilonb6z6 aralkil tiodigalaktozidok human galektin-3 (hGal-3) lektinhez torténd kotédési
vizsgalatai folyamatban vannak.

Munkénk célkitlizése uj tipust, valtozatos szerkezetli szelenogalaktozid szarmazékok
eldallitasa, kiilonbozo lektin kotddési valamint parazita ellenes vizsgalatok céljabol.
2-(brommetil)naftalint, 2-(brommetil)kinolint, 4-(brémmetil)-7-metoxikumarint 2,3,4,6-tetra-
O-acetil-B-D-galaktopiranozil-izoszelenourdénium séval reagéltatva, Uj szelenogalaktozidokat
allitottunk el6 jo hozamokkal. A propinil 2,3,4,6-tetra-O-acetil-B-D-szelenogalaktopiranozidot
2-(azidometil) aromas szarmazékokkal Cu(I) katalizalt 1,3-dipoléris cikloaddicios reakcioban
1,2,3-triazol gytiriis szelenogalaktozidokka alakitottuk. Az 0j szarmazékok PA-IL bakterialis
lektinhez torténd kotddését valamint parazita ellenes vizsgalatokban kivanjuk tesztelni.

A humén galektin-3 (hGal-3) lektinhez jo affinitassal kotédnek kiilonbozé 3,3°-diaralkil-
tiodigalaktozid (TDG) szarmazékok. A TDG 3,3’-helyzetében torténd modositasat 2-
(brommetil)kinolinnal valamint monofunkciés biman szarmazékokkal elvégezve két
ujszarmazék allithato eld, melyeknek hGal-3 lektinhez torténd kotodését vizsgaljuk.

1. Kaltner H., Szabo T., Fehér K., André S., Balla S., Manning J. C., Szilagyi L., Gabius H-J. Bioorg.
Med. Chem. 2017, 25, 3158- 3170.

2. lllyés T. Z., Malinovska L., Réth E., Téth B., Farkas B., Korsak M., Wimmerova M., E. Kdvér K.
and Csavas M. Molecules 2021, 26, 542
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MIKROHULLAMU KORULMENYEK KOZOTT VEGBEMENO
PALLADIUM-, NIKKEL- ES REZKATALIZALT P-C KAPCSOLASI
REAKCIOK OSSZEHASONLITASA

Huszar Bianka?, Mucsi Zoltan®, Szolga Renata?, Sziics Néra Agnes?, Keglevich Gyorgy?

qBudapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut 8.
bMiskolci Egyetem, Anyag- és Vegyészmérnoki Kar, 3515 Miskolc-Egyetemvdros
huszar.bianka@vbk.bme. hu

A P-C keresztkapcsolasi reakcidk uttér6jének szamitdé Hirao vinil- és arilfoszfonatok
eléallitasara dolgozott ki egy 0j modszert. A palladiumtetrakisz-trifenilfoszfin'[(Pd(PPhs)a]
altal katalizalt reakciokat késobb tercier foszfin-oxidok szintézisére is kiterjesztették, azonban
ezekben az esetekben mar sokkal inkabb palladium-, illetve nikkel-sdkat, valamint kiilonféle P-
ligandumokat alkalmaztak.?

A Miegyetemen foszforkémiaval foglalkozd kutatOcsoportunk mar évek oOta foglalkozik a
Hirao-kapcsoldas vizsgalataval, egyszeriibbé és kOrnyezetbaratabba tételével. Eddigi
kutatasaink soran sikeriilt olyan Pd(OAc),, NiCly, Cu(I)- és Cu(Il)-s6k altal katalizalt
megvalositasokat kidolgozni, melyekkel MW-koriilmények kozott a hagyomanyos egy- és
kétfogi foszfin-, illetve N-tartalmu ligandumok hozzaadasa nélkiil is megvaldsithatok a
kapcsolasok, akar oldészer hozzaadasa nélkiil.>** Munkank soran elsésorban aril-halogenidek
¢s >P(O)H-reagensek reakcidjat tanulmanyoztuk, de vizsgaltuk dihalogénezett
benzolszdrmazékok atalakitdsat'?, tovabba halogén helyett mas tdvozocsoportot tartalmazo
aril-vegyiiletek reakcioba vitelét (pl. -OTf °, -B(OH),) is. Kisérleti eredményeink mindharom
emlitett atmenetifém esetén Dr. Mucsi Zoltannak kdszonhetéen kvantumkémiai szdmitasokkal
is kiegésziiltek, feltérképezve ezzel a reakciok részletes mechanizmusat.*781011 Toyabba
brombenzol és difenilfoszfin-oxid Pd(OAc).-katalizalta kapcsoldsa sordn egy un. indukcids
periodus jelenlétét is megfigyeltiik.

MW
100-165 °C, 20-240 perc o X =1, Br, OTf, B(OH),
X 5-20% katalizator voB_y Z =H, 2-Me, 3-Me, 4-Me, 4-F, 3-Cl, 4-Cl, 2-1, 3-1, 4-1, 2-Br, 3-Br, 4-Br
1-2 ekv. bazis Y = EtO, Ph, 4-MePh, 3,5-diMePh

| N Y\P//O adalékkal vagy anélkul | ~ katalizator = Pd(OAC),, NiCl,, Cu(l)- vagy Cu(ll)-s6

X Y” H EtOH vagy MeCN X bazis = NEt3, Cs,COj3, K,CO;

z A =
adalék = Kl

1,15-1,3 ekv. vagy oldészer nélkil

. Hirao, T., Masunaga, T., Ohshiro, Y., Agawa, T., Tetrahedron Lett., 1980, 21, 3595.

. Henyecz, R., Keglevich, G., Curr. Org. Synth., 2019, 16, 523.

. Keglevich, G., Jablonkai, E., Balézs, L. B., RSC Adv., 2014, 4, 22808.

. Keglevich, G., Henyecz, R., Mucsi, Z., Kiss, N. Z., Adv. Synth. Catal., 2017, 359, 4322.

. Jablonkai, E., Balazs, L. B., Keglevich, G., Curr. Org. Chem., 2015, 19, 197.

. Henyecz, R., Mucsi, Z., Keglevich, G., Pure Appl Chem., 2019, 91, 121.

. Henyecz, R., Mucsi, Z., Keglevich, G., Pure Appl. Chem., 2020, 92, 493.

. Keglevich, G., Henyecz, R., Mucsi, Z., J. Org. Chem., 2020, 85, 14486.

. Henyecz, R., Huszdr, B., Grenitzer, V., Keglevich, G., Curr. Org. Chem., 2020, 24, 1048.
10. Huszar, B., Henyecz, R, Mucsi, Z., Keglevich, G., Catalysts, 2021, 11, 933.

11. Huszar, B., Szolga, R.,,Mucsi, Z., Keglevich, G., J. Organomet. Chem., 2022, 982, 122526.
12. Huszar, B., Szlics, N. A., Varga, P. R., Drahos, L., Keglevich, G., Catalysts, 2022, 12, 1080.
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AROMAS NITROVEGYULETEK KATALITIKUS
HIDROGENEZESERE ALKALMAS KATALIZATOROK
FEJLESZTESE AZ IPARBAN

Jakab-Nacsa Alexandra?, Taméas Bence Benedek?, Vanyorek LaszI6°, Viskolcz BélaP,
Farkas Laszl6?

2 BorsodChem Zrt., Technoldgiai Tamogatas, 3700, Kazincbarcika, Bolyai tér 1.
b Kémiai Intézet, Miskolci Egyetem Anyag-és Vegyészmérnoki Kar, 3515 Miskolc-
Egyetemvaros
alexandra.nacsa@borsodchem.eu

A 2021. oktdéberében indult, az NKFI Alapbdl finanszirozott, a BorsodChem Zrt. és a
Miskolci Egyetem kozremikodésével induld ,,Aromas izocianatok alapanyag gyartasanak
komplex, integralt technologiai fejlesztése” kutatas-fejlesztési projekt célja a piaci
koriilményekhez és a kornyezetvédelmi eldirasokhoz igazodo, hangolhato, intelligens
hidrogénezd katalizator rendszer fejlesztése, melynek kdszonhetden ndovelhetd a katalitikus
technologiai folyamat hatékonysaga.

A BorsodChem Zrt. Az ,,ARIZO” réviditésii projekt keretén beliil az aromas nitrovegyiiletek,
koztik a 2,4-dinitrotoluol és a nitrobenzol, hidrogénezésére alkalmas katalizator rendszer
fejlesztésére iranyuld alkalmazott kutatasi folyamatot inditott el. A kutatas elsddleges célja,
hogy a tudomanyos alapokon nyugvoé legujabb kutatasi eredmények eljuthassanak az ipari
alkalmazasig a két konzorciumi tag szoros egyliittmikodésével.

A konferencidra késziilt anyag a katalizator fejlesztés egyes részfolyamatainak kutatasi
elérehaladasat kivanja bemutatni, kihangstlyozva a katalizator laboratériumi koriilmények
kozott torténd eldallitasi folyamatat, valamint a katalizator Osszetétel vizsgalatat.

A 2020-1.1.2-PIACI-KFI-2020-00121 azonositdszamu projekt az Innovacids €s Technoldgiai
Minisztérium Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbol nyujtott tamogatisaval
valosul meg.
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IPARI SZURKEVIZ VISSZAFORGATASI LEHETOSEGEK
VIZSGALATA A LIFE PROJEKT KERETEN BELUL

Jakab-Nicsa Alexandra?, Korbacs Akos?, Harnocz Lilla?,
Viskolcz Béla °, Farkas Laszl6?

2 BorsodChem Zrt., Technolégiai Tamogatéas, 3700, Kazincbarcika, Bolyai tér 1.
b Kémiai Intézet, Miskolci Egyetem Anyag-és Vegyészmérnoki Kar,
3515 Miskolc- Egyetemvaros
alexandra.nacsa@borsodchem.eu

A kovetkezo évtizedek legnagyobb kihivdsa az emberiség szamara a globalis klimavaltozas.
Az ezzel Osszefliggd negativ hatasok jelentds foldrajzi szorast mutatnak, igy kezelésének
leghatékonyabb moddja a helyi kozosségek szintjén torténd klimaadaptacids eljarasok
kidolgozasa és megvalositdsa. A lokalis szinten megvaldosuld intézkedések eredményeként a
novekvd alkalmazkodoképesség eldsegiti az éghajlatvaltozas okozta sériilékenység
csokkentését.

A 2020 szeptemberében indult LIFE19 CCA/HU/00132 azonositészamu, ,,LIFE CLIMCOOP
— Varosok és helyi vallalatok egyiittmikodése az éghajlati alkalmazkodésért” elnevezésii
projekt az Eurépai Unidé LIFE programjanak tadmogatasaval, valamint az Innovécios és
Technoldgiai Minisztérium tarsfinanszirozasdval valosul meg. A kiilonbozd eredetii
sziirkevizek (ipari szennyviz, telepiilési csapadékviz, kezelt telepiilési szennyviz)
ujrafelhasznéalésara, illetve a BorsodChem Zrt. vizfelhaszndlasdnak optimalizalasara
kifejlesztésre keriilt egy prototipus berendezés, amely hosszu tdvon, a projekt idészak soran
kiprobalt megoldasok nagyléptékii alkalmazasaval eldsegiti a Sajobol ipari célokra torténd
vizkivétel csokkentését is.

A prezentalt anyag az elkésziilt prototipus mukddtetésével kapcsolatos eldrehaladasokat és
tapasztalatokat gyljti 0ssze, a megvalosithatosagot mérési eredményekkel aldtdmasztva egy
ipari sziirkeviz tisztitasi példajan keresztiil.
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SOURCE IDENTIFICATION OF VOLATILE ORGANIC COMPOUNDS
AND ALDEHYDES IN ITALIAN RESTAURANT KITCHENS

Marta Keller?, Davide Campagnolo?, Andrea Cattaneo?, Cristina Boldorini?,
Nani Apriyani®, Francesca Borghi?, Giacomo Fanti?, Sabrina Rovelli?,
Andrea Spinazzé?, Carolina Zellino?, Victor G. Mihucz¢, Carlo Dossi¢,

Domenico Maria Cavallo?

2 Department of Science and High Technology, University of Insubria,

Via Valleggio 11, 22100 Como, Italy

b Department of Pharmacognosy, Semmelweis University,

Ullsi ut 26, 1085 Budapest, Hungary
¢ Institute of Chemistry, ELTE - E6tvos Lorand University,
Pazmany Péter sétany 1/A, 1117 Budapest, Hungary
¢ Department of Theoretical and Applied Science, University of Insubria,
via J.H. Dunant 3, 21100 Varese, Italy
mkeller@uninsubria.it

Kitchen activities such as cooking and cleaning dishes, can lead to non-negligible emissions
of various pollutants™2. Nevertheless, less evidence is available on pollutant concentrations in
restaurant kitchenst. For this, a study project dedicated to air quality in restaurant kitchens has
been conducted. The aim of this work was to identify the sources of volatile organic
compounds (VOCs) and aldehydes through Principal Component Analysis (PCA) on a
database of 15 restaurants located in the northern part of Italy. For each restaurant, two
monitoring and sampling campaigns (winter and summer) were carried out to determine the
levels of different contaminants. A database containing VOCs, aldehydes and ozone (O3)
concentration data was created for each monitoring campaign. Several data treatment steps
have been implemented. First, values below the limit of quantification (LOQ) were estimated
according to the “Maximum Likelihood Estimation” (MLE) method*. Compounds with more
than 50% of values below the LOQ were excluded from the analysis. Then, the concentration
data for each individual pollutant were transformed into natural logs. Finally, the PCA
(Varimax rotation) was performed on the resulting data matrices. For both campaigns, the
analysis identified five factors that were evaluated to estimate the sources of VOCs, aldehydes
and Os. It was demonstrated that ozone-initiated reactions played a major role in summer, cf.
ozonolysis reactions. Sources linked to the cooking activities and cleaning products have been
identified in both seasons. Furthermore, in winter the BTX [Benzene, Toluene and (0-, m-, p-)
Xylenes] fraction would seem to derive from cooking activities. On the contrary, in summer
they are probably linked to external sources, typically to vehicular traffic. This study revealed
that, in restaurant kitchens, the sources linked to cooking activities were more important in
winter than in summer. This could be related to the fact that, in the hot season, the ventilation
rate (opening windows) is higher.

1. Loomans, M.; Te Kulve, M.; Boerstra, A. Indoor Air 2020 (Virtual) 2020C, Onlinel

2. Rovelli, S.; Cattaneo, A.; Fazio, A.; Spinazzé, A.; Borghi, F.; Campagnolo, D.; Dossi, C.; Cavallo,
D.M. Atmosphere 2019, 10, 1.

3. Helsel, D. R. Chemosphere 2006, 65, 2434.
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DROP COATING DEPOSITION RAMAN SPECTROSCOPY
OF LIPOSOMES

Al7beta KuiZzova?®, Anna KuzminovaP®, Ondfej Kylian®, Eva KociSova?

2 nstitute of Physics, Faculty of Mathematics and Physics, Charles University,
Ke Karlovu 5, 121 16 Prague 2, Czech Republic
b Department of Macromolecular Physics, Faculty of Mathematics and Physics,
Charles University, V Holesovickach 2, 180 00 Prague 8, Czech Republic
Email of presenting author: kuizova@karlov.mff-cuni.cz

Raman spectroscopy represents a widely used analytical spectroscopic technique providing
unique information about the vibrational motion of molecules. In the Raman study of
biological molecules and their interaction including biomembrane models, markers or probes
that could have undesirable effects are not needed. The applicability of the conventional
Raman spectroscopy to liquid samples is generally limited by a weak Raman scattering cross-
section to the highly concentrated samples. This can be overcome by drop coating deposition
Raman Spectroscopy (DCDRS) which is based on the drying of a small deposited droplet of
liquid sample on the hydrophobic substrate. Evaporation of solvent from droplet leads to the
preconcentration of a studied analyte into dried pattern from which normal Raman spectra of
high quality can be acquired. The sensitivity of the spectra and the form of dried patterns are
influenced not only by the properties of the solution but also depends on the substrate
characteristic such as wettability and roughness that governs the droplet drying dynamics.*
We focused our attention on the spherical membrane structures, liposomes, which are often
used as real membrane models. Liposome suspensions, dried on smooth and nanostructured
hydrophobic substrates with different roughness, were studied by DCDRS. Evaporation of
solvent from droplets of liposome suspension led to the accumulation of solute in the ring-
shaped pattern. Used substrates were prepared by a method based on the deposition of arrays
of nanoparticles (Cu or Ag) fusing a gas aggregation source and subsequent overcoating these
substrates by sputter-deposited thin C:F film. The nanoroughness and with it connected
wettability of produced coatings is controlled by the number of nanoparticles in the base layer
including an option of a gradient surface coverage. It was shown that in the case of liposome
suspension, the nanoroughness leads to stronger preconcentration as well as to the reduction
of the ring diameter, i.e. two parameters crucial for the DCDR measurements.??

1. Kuizova, A.; KociSova, E. J. Raman Spectrosc. 2023, 1, https://doi.org/10.1002/jrs.6524

2. Kuizova, A.; Kuzminova, A.; Kylian, O.; Koc¢iSova, E. Polymers 2021, 13, 4023,
https://doi.org/10.3390/polym13224023

3. Kocisova, E.; Prochazka, M. J. Raman Spectrosc. 2011, 42, 1606, https://doi.org/10.1002/jrs.2915
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OPTIKAI HULLAMVEZET(") FENYMODQS SPEKTROSZKOPIA
(OWLS) ALAPU MODSZER FEJLESZTESE A GLYPHOSATE
GYOMIRTOSZER-HATOANYAG MEGHATAROZASARA

Majerné Baranyi Krisztina?, Székacs Andras®, Adanyiné Kisbocskéi Nora?

3 MATE, ETTI, Elelmiszertudomanyi kutatocsoport, 1118 Budapest, Villanyi ut 29-43.
® MATE, KOTI, Agrar-kérnyezettudomanyi Kutatokdzpont, 1022 Budapest, Herman Ott6 Ut 15.

A glyphosate hatéanyag az 1974-¢s bevezetése 6Ota vilagszerte piacvezetd gyomirtova valt. Az
¢évente felhasznalt mennyiség folyamatosan novekszik, foként a géntechnoldgiai Gton
modositott (GM) glyphosate-tiiré névények elterjedése 6ta. Egy 2019-ben inditott felmérés
szerint a glyphosate értékesitését 2017-ben még az EU-ban is, ahol nincsen glyphosate-tiird
GM novény koztermesztésben, 46 527 tonnara becsllték, ami az EU-ban eladott teljes
gyomirtdszer-eladas 33%-at tette ki. Napjainkra az egész vilagon a felhasznalés eléri vagy akar
meg is haladja az évi egy megatonnat, ami sulyos kornyezetterhelést jelent. A glyphosate
hatdéanyagot totalis gyomirtoként hasznéljak mind a ndvénytermesztésben (gyomirtasra a
kultirnovény vetése eldtt, glyphosate-tiiré transzgenikus novények esetén a vetés utan is,
alloméanyszaritasra), mind ipari terlleteken, de vérosi gyomirtasra is. Az IARC az emberre
valdsziniileg rakkelté kategdriaba sorolta, bar megitélése sok vitat valtott ki. A glyphosate
illetve szarmazékai nem csak kodzvetlen szennyezett alapanyag elfogyasztasaval kerilhet
szervezetunkbe, hanem a szennyezett takarmannyal etetett allatok elfogyasztasaval kozvetetten
is. Szamos ehetd rovar pl. liszkukac (amit alternativ fehérjeforrasként hasznélnak
takarmanyban, illetve egyes orszagokban emberi fogyasztasra) eldallitasahoz hasznalt
alapanyag (buza, arpa, rozs) glyphosate-tal szennyezett lehet, igy megjelenve a taplaléklancban
és bejutva a szervezetbe szamos egészségugyi veszélyt jelent, ezért kiemelkedéen fontos olyan
analitikai modszerek fejlesztése, amelyek a glyphosate egyszerli, gyors, megfeleld
érzékenységili meghatarozasat teszik lehet6veé.

Kisérleteinkben glyphosate meghatarozésara alkalmas OWLS alapl immunszenzor fejleszteset
tliztikk ki célul. Vizsgaltuk a direkt, illetve a kompetitiv mérési modszer alkalmazhat6sagat.
Direkt mérési modszer esetén az amino-szilanizalt szenzor feluletén 2.5 pug/mL glyphosate-
specifikus antitestet rogzitettiink, és kozvetlenil vizsgaltuk a standardok altal adott jel
nagysagat a 0.001-100 ng/mL koncentracidtartomanyban. Mivel az immunizalashoz a hordoz6
fehérje glicinjének nitrogénatomjahoz kotéttiik a hatdanyagot, a kapott glyphosate-specifikus
antitestek nagy affinitast mutattak az glyphosate N-mdodoitott szarmazékéaval szemben, ezért a
vizsgalatokhoz derivatizalt glyphosate standardokat hasznaltunk. Direkt mérési mddszer esetén
tal Kicsi valaszjeleket kaptunk, a szenzor feliilete hamar telitédott, a modszer érzékenysége
elmaradt a kivanalmaktdl. Kompetitiv mérési modszer esetén glyphosate—-HSA-konjugatum
kerllt rogzitésre. A derivatizalt standardot és a specifikus antitestet 1:1 ardnyban 0sszekeverve
injektaltuk a felszinre, és vizsgaltuk a valaszjel nagysagat. Meghataroztuk a rogzitett
konjugéatum és az alkalmazott antitest optimalis mennyiségét, és az igy kialakitott szenzorral
kalibracios gorbét vettlink fel. A szenzor dinamikus méréstartomanya 0.001-100 ng/mL, mig a
kimutatasi hatar 0.0001 ng/mL volt. Eredmenyeinket referencia ELISA mérési modszerrel
hasonlitottuk 6ssze, és megallapitottuk, hogy az ELISA modszerhez képest (ECs0=10.7 ng/mL)
az OWLS technika érzékenysége (ECs0=0.6044 ng/mL) b6 egy nagysagrenddel jobb volt.

A kutatast a NVKP_16-1-2016-0049 (AquaFluoSense), valamint a 2020-1.1.2-PIACI-KFI-2021-00300
projekt keretében végeztik.
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MARTASSAL KIALAKITOTT KITOZANBEVONATOK
N-ACETILEZESE METANOLOS KOZEGBEN:
ATERESZTOKEPESSEGI VIZSGALATOK

Mirton Péter?, Nagy Ors Tamas®, Kovacs Dorina?, Szolnoki Beata?, Nagy Norbert®,
Szabé Gabriella Stefania®, HOrvolgyi Zoltan?

& Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem,
1111 Budapest, Miiegyetem rkp. 1-3., Magyarorszag
b Babes-Bolyai Tudomdnyegyetem, Magyar Kémia és Vegyészmérnoki Intézet
400028, Kolozsvar (Cluj-Napoca), Arany Janos ut 11, Romania
¢ Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Intézet, Energiatudomanyi Kutatokozpont
1121 Budapest, Konkoly Thege Miklos ut 29-33., Magyarorszag
marton.peter@yvbk.bme.hu

A Kkitozan egy kitinb6l eldallitott biopolimer, melynek alkalmazasa biokompatibilis és
biodegradabilis tulajdonsaga miatt szamos iparagban elterjedt. A kutatémunka sordn néhany
szaz nanométer vastag Kitozanbevonatokat allitottunk el6 tiveg- szilicium- és cinkhordozokon
martasos, illetve forgodtarcsas technikaval. A bevonatokat ecetsavanhidriddel kémiailag
modositottuk, hogy noveljikk azok N-acetilezettségi fokat (kortilbeliil 30%-r6l 100%-ra). Az
acetilezettségi fokban ¢és ezzel egyiitt a vékonyréteg szerkezetében bekdvetkezd valtozasokat
infravords- ¢és UV-lathatd spektroszkopiai modszerekkel tanulmanyoztuk. Vizsgalataink
kimutattdk, hogy a kitozdnbevonatok permeabilitasa (szinezékateresztése) és az anyag N-
acetilezettségi foka!, illetve az impregnald kozeg pH-ja kozt szoros kapcsolat van. Ezt a
kapcsolatot a bevonatok feliileti és tombi tulajdonsagainak acetilezés hatasara bekovetkezo
megvaltozasaval értelmeztilk. A feliilleti tulajdonsagokat nedvesedési vizsgalatokkal
(peremszogméréssel) ¢és atomi erd mikroszkopias mérésekkel jellemeztik. A tombi
tulajdonsagok valtozasat elektrokémiai moddszerekkel (polarizacios tesztek €s impedancia-
spektroszkopia) és duzzadasi vizsgalatokkal jellemeztik (in situ péasztazd szogl
reflektometriaval egy erre a célra készitett folyadékkamraban). Az eredmények a
késébbiekben kitozanalapih membranok és szabalyozott hatéanyag-leadd rendszerek
fejlesztése soran lesznek hasznosithatok.

1. P. Marton, O. T. Nagy, D. Kovéacs, B. Szolnoki, J. Madarasz, N. Nagy, G. S. Szabd, Z. Horvolgyi:
Barrier behaviour of partially N-acetylated chitosan layers in aqueous media, International Journal of
Biological Macromolecules 2023, 232, 123336

A kutatdshoz hozzédjarult a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacidos Hivatal (NKFIH) K-128266
szdmu (OTKA) palyazata. A TKP2021-NVA-02 és TKP2021-EGA-02 szamu projektek a Kulturalis
¢s Innovacidos Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési ¢és Innovacidos Alapbol nytjtott
tamogatasaval, a TKP2021-NVA ¢és TKP2021-EGA palyazati programok finanszirozasaban valosultak
meg. A kutatomunkéat az Uj Nemzeti Kivalosag program UNKP22-3-1-BME-156 szami palyazata
tamogatta.
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ALUMINIUM-KOMPLEX KENOZSIROK ALKALMAZASTECHNIKAI
JELLEMZOINEK JAVITASA

Nagy Gibor Zoltin?®P?, P6lczmann Gyorgy?, Nemesnyik Akos?, Nagy Roland®

& MOL-LUB Kift., Kendanyag Termékfejlesztés, 2931 Almasfiizitd, Fo ut 21.
b Pannon Egyetem, MOL Asvéinyolaj- és Széntechnolégiai Intézeti Tanszék,
8200 Veszprém, Egyetem u. 10.
gznagy@mol.hu

Egyre nagyobb a kereslet az aluminium-komplex tipust (AlX) kendzsirok irant, amelyek
kiilonféle iparagakban alkalmazhatoék. Ezekben az alkalmazasokban nagyon jo mechanikai
stabilitasra, tovabba magas cseppenéspontra, nagy vizallosagra, széles alkalmazasi
homérséklet-tartomanyra van sziikség. Emellett a tribologiai tulajdonsagok optimalizalasa is
alapvet6 kovetelmény lett. Az aluminium-komplex kendzsirgyartok folyamatosan vizsgaljak a
kendzsirok és kendzsir stiritd készitmények specialis igényekre €s alkalmazasokra vonatkozo
tovabbfejlesztési lehetdségeit.

A poliizobutenil-borostyankésav-anhidrid (PIBSA) tipusu vegyiileteket elsGsorban a
poliizobutenil-szukcinimid tipust diszpergens adalékok eléallitasa soran alkalmazzak. Ezek a
kémiai vegyiiletek azonban javithatjak az aluminium-komplex tipusu kendzsirok mechanikai
stabilitasat is. A kisérletek eredményei 0sszefliggést mutatnak a vizsgalt aluminium-komplex
kendzsirok torés utani penetracidja és az alkalmazott PIBSA koncentracioja kozott. Az 0j
eredmények azt mutatjdk, hogy a PIBSA szerkezetmodositot is tartalmazd AIX kendzsirok
tribologiai tulajdonsagai tovabb javithatok kénezett ndvényolaj alapu kopasgatlo és Extreme
Pressure adalék beépitésével. Vizsgalataink soran azt tapasztaltuk, hogy a poliizobutenil-
borostyankdsav-anhidrid tipust vegyliletek alkalmazasa kedvezden hat a AIX kendzsirok
szélesebb korl felhasznalhatosagara, akar nagy terhelésii alkalmazasi helyeken is.

Kulcsszavak: kendzsir, aluminium-komplex, AlIX, PIBSA, mechanikai stabilitas, kénezett
novényolaj alapu adalék
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A ROZSAMETENG LED FENNYEL TORTENO KEZELESENEK
HATASA A VINCA ALKALOID BIOSZINTEZISUTRA:
METABOLOMIKAI MEGKOZELITES

Nagy Katalin®?, Darko Eva?, Janda Tibor2, Mohamed Ramadan Rady®,
Dernovics Mihaly?

& ELKH Agrartudomanyi Kutatokézpont, Mezégazdasagi Intézet,
2462 Martonvasar, Brunszvik u. 2.
b Magyar Agrar- és Elettudomdnyi Egyetem, Elelmiszertudomdnyi és Technolégiai Intézet,
1118 Budapest, Villanyi ut 29-43.
¢ Department of Plant Biotechnology, National Research Centre,
33 El Behouth st., Dokki, Giza, P.O. 12622, Egyiptom
nagy.katalin@atk. hu

Az Apocynaceae csaladba tartoz0 Catharanthus roseus (L.; G. Don) jol ismert disz- és
gyogyndvény. Szamos bioaktiv szekunder metabolitja kozil kiemelkedé a vinblasztin és
vinkrisztin, amelyeket a gyogyaszatban elsésorban a rakterapiaban hasznalnak!. Ezen vinca
alkaloidok eléallitasa részben még mindig ndvényi alapanyagot igényel, piaci aruk pedig
meglehetésen magas (vinblasztin: 2 millié $/kg, vinkrisztin: 15 millié $/kg)?.

A mezdgazdasagi ¢és kertészeti gyakorlatban elterjeddben 1évé moddszer a ndvények
bioszintézis Utvonalainak LED fénnyel torténd befolyasolasa®. A ndvények kontrollalt
koriilmények kozt torténd termesztése vertikdlis farmokon immar ipari méretekben is
megvaldsithatd, és a megfeleld6 LED-es kezelés beépitése a termesztéstechnoldgiaba
eldsegitheti a sziikséges gyogyszeralapanyagok gazdasagosabb eldallitasat.

Kiserleteink soran C. roseus ndvényeket vetettiink ala kiilonb6z6 LED-es kezeléseknek, majd
a begyljtott levélmintakon UPLC-ESI-QTOF-MS készilékkel végeztiink metabolomikai
vizsgalatot. Részben célzott (,,semi-untargeted”) multikomponenses maddszer segitsegével az
indolalkaloid bioszintézisit 14 tagjat azonositottuk analitikai standardokkal ill. a
nagyfelbontast témegspektrometriai eszkoztarral (pontos tdmeg, izotopoldg mintazat, MSE és
MS/MS fragmentacid). Tobbvaltozos statisztikai elemzéssel vizsgaltuk, hogy a LED-es
kezeléesek milyen hatassal voltak az indolalkaloid bioszintézisut elemeire, valamint
megallapitottuk, hogy mely LED-es kezelés kedvezett leginkabb a vinblasztin és vinkrisztin
termelésnek.

A szerz8k koszonetet mondanak az MTA NKM 2021-6 bilateralis palyazatanak és a MATE
Elelmiszertudomanyi Doktori Iskoldjanak a projekt tamogatasaért.

1. Vici P, Colucci G, Gebbia V, et al. First-line treatment with epirubicin and vinorelbine in
metastatic breast cancer. J Clin Oncol. 2002; 20(11):2689-2694. doi:10.1200/JC0O.2002.06.039

2. Kumar S, Singh B, Singh R. Catharanthus roseus (L.) G. Don: A review of its ethnobotany,
phytochemistry, ethnopharmacology and toxicities. J Ethnopharmacol. 2022; 284:114647.
doi:10.1016/j.jep.2021.114647

3. Darké E, Hamow KA, Maréek T, Dernovics M, Ahres M, Galiba G. Modulated Light Dependence
of Growth, Flowering, and the Accumulation of Secondary Metabolites in Chilli. Front. Plant Sci.
2022; 13:801656. doi: 10.3389/1pls.2022.801656
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ALTERNATIV MINTAELOKESZITESI ELJARAS VAN I'L,IA
(VANILLA PLANIFOLIA) AFLATOXIN SZENNYEZETTSEGENEK
MEGHATAROZASARA UPLC-MS/MS MODSZERREL

Nagy Katalin®®, Balazs Viktéria Bernadett®, Varga Emese®, Uveges Marta®

& ELKH Agrartudomanyi Kutatokézpont, Mezégazdasagi Intézet,
2462 Martonvasar, Brunszvik u. 2.
b Magyar Agrar- és Elettudomdnyi Egyetem, Elelmiszertudomdnyi és Technolégiai Intézet,
1118 Budapest, Villanyi ut 29-43.
nagy.katalin@atk. hu

A mikotoxinokkal szennyezett fliszerek komoly élelmiszerbiztonsagi kockazatot jelentenek a
fogyasztok szamara. A szaritott fliszerek kis vizaktivizasuk ellenére tobbféle maddon
szennyezddhetnek mikotoxinokkal. Szamos fiiszer tropusi teriiletrél szarmazik, ahol
hagyomanyos termesztéstechnologiat (pl. foldon torténd szaritdst) alkalmaznak, ami a
szantofoldi penészekkel vald fert6zés veszelyét noveli. A szallitas és raktarozas soran pedig
raktari penészekkel torténd fertézés kockazata all fenn.

Az els6sorban Aspergillus nemzetségbe tartoz6 penészgombak altal termelt aflatoxinok mar
igen kis mennyiségben karcinogén, mutagén ¢és teratogén hataslak, élelmiszereinkben vald
jelenlétiik nemkivanatos®.

A RASFF jelentések nagy hanyada, takarmanyok esetén szinte 100%-a aflatoxin
szennyezettségrél szol’. A mintdk heterogenitisa, a matrix Osszetettsége és a jogszabalyi
eléirasban rogzitett Kis mérendé koncentraciok még kapcsolt analitikai technikak
alkalmazasaval is kihivast jelentenek aflatoxinok meghatarozasa esetén+.

Munkank soran vanilia (Vanilla planifolia) érlemény aflatoxin-tartalmanak meghatarozdsahoz
alkalmaztunk MycoSpin™ mintatisztitasi technikat egy korabban kidolgozott UPLC-MS/MS
modszert® megeldzéen. Miikddési elvét tekintve a MycoSpin a szilard fazist extrakcids
technikak csaladjaba sorolhatd. A mintatisztitas hatékonysagardl a QuEChERS® médszerrel
val6 Osszevetéssel gy6zodtiink meg.

Az eredetileg gabonamatrixra kifejlesztett MycoSpin megfelelé hatékonysaggal alkalmazhato
vanilia 6rlemény esetén, id6- és energiahatékony alternativaja lehet a toxinanalitikaban
hagyomanyosnak mondhato QuEChERS mintaelékészitési eljarasnak.

Koszonet a MATE Elelmiszertudomanyi Doktori Iskolajanak.

1. Sarma UP, Bhetaria PJ, Devi P, Varma A. Aflatoxins: Implications on Health. Indian J Clin
Biochem. 2017; 32(2):124-133. doi: 10.1007/s12291-017-0649-2.

2. Alshannaq A, Yu JH. Analysis of E.U. Rapid Alert System (RASFF) Notifications for Aflatoxins

in Exported U.S. Food and Feed Products for 2010-2019. Toxins (Basel). 2021; 13(2):90. doi:

10.3390/toxins13020090.

401/2006/EK rendelet

2002/657/EK hatarozat

5. Andraské D. Zs. UHPLC-MS/MS modszer optimalizalasa ¢és mintaelokészitési technikak
Osszehasonlitasa mikotoxinok meghatarozasara vanilia mintabol. 2021

6. MSZ EN 15662:2018 Novényi eredetii élelmiszerek. Peszticid szermaradékok meghatarozasanak
multimodszere acetonitriles extrakcidt/szétvalasztast és diszperzios SPE-tisztitast kovetd GC- és
LC-alapu vizsgalattal

W
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KAPSZAICINOIDOK ES’HETER,OCI KLUSOS ANALOGJAIK
SZINTEZISE ARAMLASOS KEMIAI RENDSZEREKBEN

Orosz Janos Méaté, Gyongydssy Adam, Ravai Bettina, Matravolgyi Béla, Balint Erika

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kéemia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut 8.
orosz.janosmate@edu.bme.hu

A kapszaicint, mint a csipds paprika f6 hatéanyagat széles korben alkalmazzak a gyogyszer- €S
az ¢lelmiszeriparban egyarant. Kutatomunkank soran célul tiiztiik ki kapszaicin-szarmazékok
¢s heteroaromas analogjaik eldallitdsat aramlasos kémiai rendszerekben. Az aramléasos kémiai
szintézis fejlesztésénél a hagyomanyos szintézisekhez képest egy gyorsabb és nagyobb hozamu
technologia megvaldsitasara torekedtiink. Célunk volt tovabba a kapszaicinoidok gombadlo és
antibakterialis hatdsanak vizsgalata is.

A kapszaicinoidok €s analogjaik haromlépéses szintézisét egy félfolyamatos, aramlasos kémiai
rendszerben terveztik megvaldsitani. Ehhez elsé [épésben célunk volt kiilonbdzo
benzaldehidekbdl kiindulva aldoximok képzése, melyeket folyamatos hidrogénezd reaktoron
(H-Cube Pro®) atvezetve, a megfeleld primer aminokka kivantunk alakitani. Az aminokat
aktivalt, hossza szénlancu karbonsavakkal Asia® rendszerben acilezve jutottunk a kivant
kapszaicin-szarmazékokhoz.

e}

(Het)Ar”™ ~H

H-Cube Pro®

® 0O
HO-NH, CI

NaOAc

Az egyes lépések optimalizalasat modellreakciokon keresztiil végeztiik, melyek soran tobb
paraméter (4dramlasi sebesség, hOmérséklet, nyomads) hatdsat vizsgaltuk. A reakciokat
kromatografiass (GC, HPLC) ¢és tomegspektrometrias (GC-MS, LC-MS) modszerekkel
kovettiik. Az eléllitott vegyiiletek szerkezetét 'H, ¥C NMR és nagyfelbontast
tomegspektrometrias (HRMS) vizsgélatokkal igazoltuk.

A kapszaicinoidok Fusarium graminearum gombafajra, valamint Bacillus subtilis
baktériumfajra gyakorolt hatasat egyiittmiikodés keretében teszteltiik. A nagyobb vizoldhatdsag
¢és biocid hatas novelése érdekében, elvégeztik a kapszaicinoidok komplexképzését is
hidoxipropil-B-ciklodextrinnel.

Koszonetnyilvanitas:
A kutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal Piaci KFI palyazat 2020-1.1.2-
PIACI-KFI-2021-00234 tdmogatasaval késziilt.
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MIT AD A KOTOANYAGOK MEGISMERESEHEZ A FOLYEKONY
FAZISU NMR?

Papp Vanda??<, Kertész Tamés Péterd, Nyul David2®, Janovics Robert¢,
Banyai Istvan?, Kéri Monika?

2 Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
b Debreceni Egyetem, Kémia Doktori Iskola, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
¢ Isotoptech Zrt., 4026. Debrecen, Bem tér 18.
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A radioaktiv hulladék kondicionalashoz tervezett kotdanyagok esetén a szilard matrixnak
szamos kritériumnak (pl.: nyomoszilardsag, kioldhatosag, porozitas, vizzardsagi teszt) meg
kell felelnie, melyek koziil az egyik legfontosabb a porozus szerkezet széraz és vizes kozegl
ismerete. Ennek vizsgalatara alkalmasak a folyékony fazislU magneses magrezonancias
modszerek (NMR), melyek esetén a porozus szerkezetet kitolté folyadék fizikai
tulajdonsagainak megvaltozasadbdl nyerhetiink informéciot a szilard anyag szerkezetérdl és a
folyadék rendszeren beliili dinamikus viselkedésérél. Porusos anyagok karakterizalasara
csoportunk mar évek Ota alkalmazza ezeket a nem szokvanyos NMR technikakat
(relaxometria, krioporozimetria, diffuziometria ¢ NMR MoUSE).

Az NMR relaxometrias mérések soran a T relaxacios id6allandok alapjan elkiilonitheték a
mintdban talalhaté eltéré mobilitdsu viztipusok, és a feliileti relaxivitds ismeretében a
poérusméret is szamithaté nm-es mérettartomanyban.!> A T, relaxacios idok valtozasanak
kovetése, kiilonbozé paraméterek (pl. viztartalom, id6) fiiggvényében lehet6séget ad a
kotdanyag kotdtt viztartalmanak meghatarozasara. >° A kiilonbozé mobilitast folyadékok
kozOtti atjarhatosagrol, kapcsolatrol pedig a Ti-T2 korrelacids vizsgalatok szolgaltatnak
informaciot.

Az NMR krioporozimetriaval a nanométeres poérusok méretét és alakjat tudjuk meghatarozni,
mig az NMR diffuziometria segitségével meghatarozhatdé a viz sajatdiffuzios (Brown -
mozgas) egylitthatoja, melynek értéke jelentOsen fiigg a rendszer permedbilitasatol. Ez utdbbi
a hagyomanyos modon nehezen vizsgalhato magneses inhomogenitasokat tartalmazé mintak
esetén (pl. cementek), melyre egy specialis H.O- D>O csere diffuzios technika nyujt
megoldast.* Mindezek mellett egy kisméreti, egyoldali magnes, az NMR MoUSE
segitségével lehet6ségiink nyilik nagyobb mintak apritasmentes vizsgalatara is.

Ezen technikédk kombindciojaval atfogod képet kaphatunk egy pordzus kotdanyag folyékony
kozegben vald viselkedésérdl, kotési folyamatardl, egyes hozzaadott adalékok vagy az
alkalmazasi koriilmények szerkezetre valo hatasarol és akar kioldhatosagi tulajdonsagairdl is.

1. S.G. Allen, P.C.L. Stephenson, J.H. Strange, J. Chem. Phys. 1997, 106(18), 7802-7809.
2. M. Kéri, D. Nyul, K. Laszlo, L. Novak, I. Banyai, Carbon, 2022, 189, 57-70.

3. Rusu, M.M.; Faux, D.; Ardelean, 1., Molecules, 2023,28, 476.

4. M. Fleury, G. Berthe, T. Chevalier, Magnetic Resonance Imaging, 2019, 56, 32-36.

A RH/322-2/2022 szamU projekt a Kulturalis és Innovacids Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési
és Innovacios Alapbdl nyujtott tdmogatasaval, a KDP-2021 palyazati program finanszirozasaban
valosult meg. A kutatast az NKFI Hivatal (PD 135169, K 131989) tdmogatta. A kutatds az RHK
szerzodésének keretében valosult meg.
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KOVALENS STRATEGIA ALKALMAZASA RENDEZETLEN
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TAU AGGREGACIO GATLOK FEJLESZTESE
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¢ TTK MS Metabolomika Kutat6laboratérium, 1117 Budapest, Magyar Tuddsok krt 2.
4 TTK Mesterséges Transzporterek Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar Tuddsok krt 2.
¢ TTK Plazmakemiai Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar Tudosok krt 2.
"TTK Integrativ Idegtudomanyi Kutatocsoport, 1117 Budapest, Magyar Tuddsok krt 2.
9 TTK Biomolekularis Onrendezédés Kutatdcsoport, 1117 Budapest, Magyar Tudoésok krt 2.
petri.laszlo@ttk.hu

A rendezetlen szerkezetii fehérjék (angolul: intrinsically disordered proteins, réviden 1DP-k)
szamos patobiokémiai folyamat soran jatszanak fontos szerepet;! azonban a jol definialhato
3D struktdrak hianyaban a hagyomanyos gyogyszertervezési stratégiak altalaban nem
hatékonyak ezekkel a célpontokkal szemben. Kismolekulas hatdéanyagokkal nehezen
modulélhatd IDP-k esetében kordbban maér sikerllt igéretes eredményeket elérniink célzott
kovalens inhibitorok (TCI-k) alkalmazésaval,? ezért kidogoztunk egy, az IDP-ket célzd
kovalens hatbanyag-fejlesztési stratégiat.® Modellrendszernek a taut valasztottuk, a kozponti
idegrendszer endogén IDP-jét, amelynek tulzott aggregacioja sulyos neurodegenerativ
betegségek kdrképében jatszik szerepet (pl. Alzheimer-kor).* Eloszor feltérképeztik a tau
fehérje szerkezeteben clérhetd ciszteinek reaktivitasat, majd kovalens fragmensek
segitségével azonositottuk a legjobban alkalmazhatd kovalens kotéelemeket. Ezutan az igy
kivalasztott vinilszulfon elektrofil szerkezeti egységet beépitettiik a lehetséges tau aggregaciot
gatlo hatdéanyagok nem-kovalens alapszerkezetébe. A tervezett vegyiileteket eléallitottuk és
fehérje aggregacios modellben teszteltik, amely soran megallapitottuk, hogy az altalunk
elballitott kovalens gatloszerek sikeresen csokkentik a tau fehérje aggregacidjanak mértéket.
Eredményeink alatamasztjak a kovalens hatéanyag-tervezési stratégia hasznossagat terapiasan
relevans IDP célpontokkal szemben, ugyanakkor igéretes jelolteket szolgaltattak a tauopatiak
kezelésére.

1. Babu, M.M.; van der Lee, R.; de Groot, N.S.; Gsponer, J. Curr. Opin. Struct. Biol. 2011, 21, 432.

2. Nguyen, H.H.; Abréanyi-Balogh, P.; Petri, L.; Mészaros, A.; Pauwels, K.; Vandenbussche, G.;
Keserii, G.M.; Tompa, P. Methods Mol. Biol. 2020, 2141, 835.

3. Petri, L.; Abréanyi-Balogh, P.; Vagrys, D.; Imre, T.; Varr6, N.; Mandity, |.; Racz, A.; Wittner, L.;
Toth, K.; Téth, E.Z.; Juhasz, T.; Davis, B.; Keserli G.M. Eur. J. Med. Chem. 2022, 231, 114163.

4. Arendt, T.; Stieler, J.T.; Holzer, M. Brain Res. Bull. 2016, 126, 238.
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IZATINALAPU SPIROOXINDOL-DIHIDROPIRIDNEK ES
SPIROXANTENEK ELOALLITASA

Ravai Bettina, Németh Aron Soma, Steinsits Daniel, Balint Erika

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Szerves Kémia és Technologia Tanszék, 1111 Budapest, Budafoki ut 8.
ravai.bettina@edu.bme.hu

A nitrogén tartalmu heterociklusok fontos képviselje az izatin, mely szamos természetes és
szintetikus molekula (pl. daganat-, tuberkulézis- és malariaellenes hatdéanyagok) épitokover.
Specialis reakcioképességét a rendkiviil reaktiv C-3 karbonil csoport jelenti, mely
spirogytirtizarasokon és nukleofil addicidkon keresztiil spirooxindol-szarmazékok és egyéb
kiterjedt heterociklusok elballitasat teszi lehet6vé. A xanténok erdsen kromofor ¢és
fluoreszcens tulajdonsagli vegyliletek, legelterjedtebb képviseldik a xanténfestékek (pl.
Pironin, Fluorszcein, Rodamin)®. Elényds fotokémiai tulajdonsdgaik mellett, jo
vizoldékonysaguk €s konnyli szerkezeti mdodosithatosaguk miatt napjainkban a szerves kémia
egyik igen népszeri tudomanyteriilete®.

Kutatdmunkam soran egyrészt célul tiiztiik ki kiilonb6z6, az irodalomban eddig nem ismert
spirooxindol-dihidropiridinek eléallitasat valtozatos izatinok, B-ketofoszfonatok és primer
aminok Hantzsch-tipusu reakcidjan keresztiil. Els6é 1épésben egy modellreakcio koriilményeit
(hékozlés, homérséklet, reakcididd, molaranyok, katalizatorok) valtoztatva optimalizalast
végeztiink, majd a reakcidt tovabbi vegyliletekre is kiterjesztettiik. Emellett vizsgalni kivantuk
izatinok ¢és kiilonbozé aktiv metilén csoportot tartalmazd vegyiiletek (pl.: acetecetészter)
Knoevenagel-kondenzaciojat is kiillonboz6 szerves és szervetlen bazisok jelenlétében.
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A kutatomunka tovabbi részében spiroxantének eldallitasat tanulmanyoztuk izatinok és fenol-
szarmazekok reakcidjaban, melyben a gylirtizaras lehetdségét kiilonbozoé katalizatorok és
oldoszerek jelenlétében vizsgaltuk. Célunk volt tovabba xantén-ciklodextrin konjugatumok
eléallitasa alkin- vagy azid-modositott xantének és azid- vagy alkin-szubsztitualt ciklodextrinek
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1.J. F. M. da Silva; S. J. Garden; A. C. Pinto, J. Braz., Chem. Soc., 2001, 12, 273.

2. D. C. Neckers, O. M. Valdes-Aguilera, Advances in Photochemistry, 1993, 18, 315.

3. S. G. Keller, M. Kamiya, Y. Urano, Molecules, 2020, 25, 5964.

A kutatds a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési ¢és Innovaciés Hivatal FK142712 palyazat
részfinanszirozasaval késziilt.
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ELTERO LAKTACIOS IDOSZAKBOL SZARMAZO ANYATEJ
MINTAK ZSIiRSAV-PROFIL VIZSGALATA

Uveges Marta?, Zhang Miaomiao?®, Simonné Sarkadi Livia?, Tormasi Judit?,
Benes Eszter?, Vass Réka Anna®, Vari G. Sandor®

3 MATE, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet Elelmiszerkémia és -Analitika Tanszék,
1118 Budapest Villanyi at 29-43.
® MATE, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet, Taplalkozastudomanyi Tanszék,
1118 Budapest Ménesi Ut 45.
¢ Pécsi Tudomanyegyetem, Sziilészeti és Nogyogyaszati Klinika, Orvostudomanyi Kar,
Orszdgos Humdn Reprodukciés Laboratérium 7624 Pécs, Edesanyak Utja 17.
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Az Egészsegugyi Vilagszervezet (WHO) a sziilés utani els6 hat honapban a csecsemd
taplalasara kizarolag az anyatejes (HM) taplalast, szoptatast javasoljal. A szoptatds mind a
csecsemd, mind az anya szdmara elényds. Az anyatej Osszetétele a csecsemd igényeihez
igazodik, eldsegitve az egészséges novekedést és fejlodést. Alkotodi kozott szamos tapanyag,
novekedési faktor, immunrendszeri Gsszetevd €s energiat biztositd vegyiilet is megtalalhato.
Az anyatej Osszetételét folyamatosan vizsgaljak. Zsirtartalma 4% kortili, a benne megtalalhato
lipidek 98%-a triglicerid forméban van jelen, és tulajdonsagait nagymértékben befolyasolja a
zsirsavosszetétel’. Az anyatejben talalhaté zsirsavak (fatty acid, FA) tobbsége telitett zsirsav
(SFA: kb. 48%) vagy egyszeresen telitetlen (MUFA: 40%), amelyet a tobbszorosen telitetlen
FA-k (PUFA: 11,8%) kovetnek a sorban. A HM FA-Osszetétele szdmos tényezdtdl fiiggden
valtozhat, tobbek kozott (i) attol, hogy a csecsemd idore sziiletett vagy korasziilott volt, (ii) az
anya egészségi allapotatol (pl. normal testsuly, tulsulyos vagy elhizott, esetleg cukorbeteg),
(iii) az anya étrendjétdl, (iv) €és nem utolsd sorban a szoptatasi iddszaktol.

Célunk az volt, hogy meghatarozzuk az egészséges anyaktol szarmazo anyatej mintak zsirsav-
Osszetételét, ez alapjan megfigyeljilk hogyan valtozik az anyatej zsirsavosszetétele a
szoptatasi idOszak alatt.

A szoptatasi id6szak (1-10 honap) alatt 6sszesen 60 anyatej mintat gytjtottek egészséges €s
normal teststly anyaktol. Az Gjsziilottek idében sziilettek és egészségesek voltak. A mintak
zsirsav-profil vizsgalatdt modositott MSZ ISO 16958:2018 referenciamodszer alapjan GC-
FID méréstechnikaval végeztiik. A zsirsavakat kémiai tulajdonsagaik szerint csoportositottuk.
Az adatokat Kruskal-Wallis teszttel és PCA modszerrel értékeltiik. Azt tapasztaltuk, hogy a f6
zsirsavcsoportokba sorolt komponensek relativ mennyisége eltérd tendencia szerint valtozott
és egyes zsirsavak valtozasa szignifikans kiilonbségeket mutatott a laktacios id6szak
fliggvényében.

1. WHO/UNICEF Global strategy for infant and young child feeding, Genova, 2003.
2. Bobinski, R. and Bobinska, J. Fatty acids of human milk — a review. Int. J. Vit. and Nutr. Research,
2020, 21, 1-12.
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2-ALKINILBENZALDEHIDEK, AMINOK ES SZEKUNDER
FOSZFIN-OXIDOK HAROMKOMPONENSU REAKCIOINAK
VIZSGALATA

Szabd Karmen, Popovics-Toth Néra, Balint Erika

Budapesti Miiszaki és Gazdasdagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut §.
szabo karmen@edu.bme.hu

A szerves vegyliletek legnagyobb csoportjat a heterociklusok alkotjak, melyek fontos szerepet
toltenek be a gyogyszeriparban, a mezégazdasagban és a milanyagiparban egyarant®. Egyik
fontos képviseldik kozé tartoznak az N-heterociklusok, mint példaul a piridin, a pirimidin,
vagy az imidazol, melyek szarmazékai kiilonféle bioldgiai aktivitassal rendelkeznek.

A szerves kémiai szintézisek soran egyre inkabb el6térbe keriilnek az atomhatékony, gyors és
egyszerti eljarasok®. Munkank soran célul tiiztiik ki 2-alkinilbenzaldehidek, primer aminok és
szekunder foszfin-oxidok haromkomponensti reakcidinak tanulmanyozasat. Eldszor egy
valasztott modellreakcion, a 2-(fenetenil)benzaldehid, butilamin vagy anilin és difenilfoszfin-
oxid reakciojan keresztll vizsgaltuk az a-amino-(2-alkinilfenil)-metil-foszfin-oxidok (A)
eloallitasat az oldoszer és reakcido 1dO tekintetében, majd az optimalis koriilmények
felhasznalasaval tovabbi szarmazékok eldallitasat valositottuk meg.

Ezt koveten a harom komponens gytriizarasi reakciojat tanulmanyoztuk, melyet egy atfogo
katalizatorvizsgalattal kezdtiink, majd a leghatékonyabb katalizatorok kivalasztasat kovetden
a reakciot tovabb optimalizaltuk az 1,2-dihidroizokinolin-foszfin-oxidok (B) és azl,2-
dihidroizokinolin-foszfin-oxidok (C) el6allitasara. A reakciok Kiterjesztése utdn a
modellreakcié mechanizmusvizsgalatat végeztiink el, illetve tanulményoztuk az a-amino-(2-
alkinilfenil)-metil-foszfin-oxid (A) gytirizarasat is.

A reakciokat folyadékkromatografias (HPLC), illetve 3P NMR spektroszkopias mérésekkel
kovettiik. A termékek szerkezetét tisztitds utan 3P, H és BC NMR spektroszkopidval,
valamint nagyfelbontasu tomegspektroszkopias (HRMS) vizsgalatokkal hataroztuk meg. A
termékek rakellenes és antibakteridlis hatdsat a szegedi Anthelos Kft-vel egyiittmikddésben
vizsgaltuk.

A kutatas az NKFIH FK 123961 palyazat finanszirozasaval, a Richter Gedeon Nyrt. Talentum
Alapitvany tamogatasaval €s a szegedi Anthelos Kft-vel egyiittmiikodésben késziilt.

1. Pozharskii A. F.; Soldatenkov, A. T.; Katritzky A. R. (Eds.), Heterocycles in Life and Society,

Wiley, Chichester, 2011.
2. Cioc, R. C.; Ruijter, E.; Orru, R. V. A. Green Chem. 2014, 16, 2958.
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ANHIDRO-ALDOZ OXIMOK ATALAKITASI LEHETOSEGEINEK
VIZSGALATA
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Kyle Doherty?, Eva Juhasz-Tdth?, Trinidad Velasco-Torrijos?, LaszI6 Somsak?,
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@ Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék,
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szakacs.bence@science.unideb.hu

A Candida albicans egy dimorf élesztégomba, amely kommenzélis allapotban eléfordulhat a
nyalkahartyaban és a gyomor-bél traktusban', immunhianyos allapotokban pedig patogénné
valhat, példaul szuperficialis és szisztémas fertdzések esetén.?
A Candida-fajok nagy patogenitasa 6sszefligghet a gazda szervezethez torténd erds adhézidval.
A sejtfelszini glikanok a C. albicans fontos receptorai, igy lehetévé teszik az adhéziot gatlo
ligandumok kifejlesztését, amelyek a receptorok mimetikumaként megzavarhatjak a
C. albicans és a hamsejtek kozotti kdlcsdnhatasokat.®> A kdzelmultban elvégzett divalens
szénhidratszarmazékok bioldgiai vizsgalata alapjan a triazol egységekkel egy aromas maghoz
kapcsolt galaktozszarmazékok bizonyultak a C. albicans leghatékonyabb antiadhézios
szerének.

Kutatécsoportunkban  egyszeri  modszert  dolgoztak ki anhidro-ald6z  oximok
anhidro-aldononitrilekbol torténé eldallitasara: a glikozil-cianid redukcioja soran képz6d6 imin
koztimermék in situ megkotését szemikarbaziddal, majd a képz6dé szemikarbazon
transziminalasi reakcidjat hidroxilamin-hidrokloriddal végezték.® Az igy eléallitott oximokbol
nitril-oxid allithaté el6é in situ halogénezéssel é€s eliminacidval, vagy hypoval torténd
oxidacioval. A képzddo nitril-oxidbol C-C kettds- €s harmas-, illetve C-N harmas kotésekkel
heterociklusok allithatok el6 dipoléris cikloaddiciokban.

Kutatomunkank célja az anhidro-aldoz oximokbdl generalt nitril-oxidok atalakitasi
lehetéségeinek szisztematikus vizsgalata volt, amely soran glikopiranozilidén-spiro- €s
C-glikozil-heterociklusos vegyiileteket allitottunk eld, amelyek a C. albicans 0j antiadhézios
szerei lehetnek, valamint glikogén-foszforilaz és galektin gatld hatasuk is lehet.

—_—

. Arendorf, T. M.; Walker, D. M. Arch. Oral Biol. 1980, 25, 1-10.

2. Naglik, J.; Albrecht, A.; Bader, O.; Hube, B. Cell Microbiol. 2004, 6, 915-926.

3. Albrecht, A.; Felk, A.; Pichova, I.; Naglik, J. R.; Schaller, M.; de Groot, P.; MacCallum, D.; Odds, F. C;
Schafer, W.; Klis, F.; Monod, M.; Hube, B. J. Biol. Chem. 2006, 281, 688-694.

4. Martin, H.; Mc Govern, M.; Abbey, L.; Gilroy, A.; Mullins, S.; Howell, S.; Kavanagh, K.;
Velasco-Torrijos, T. Eur. J. of Med. Chem. 2018, 160, 82-93.

5. Toth, M.; Somsak, L. Carbohydr. Res. 2003, 388, 1319-1325.

A kutatas a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal PD 142641 szamu palyazat timogatasaval, az
Innovacids és Technolégiai Minisztérium UNKP-22-3-1-DE-390 kodszamt Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacids Alapbol finanszirozott szakmai tdimogatasaval, és a COST CA18132
szamu palyazat tAimogatasaval késziilt.

CcoskE Ul

EUROPEAN COOPERATION UJ Nemzeti MINISTRY OF CULTURE

INSCIENCE & TECHNOLOGY Kivaldsag Program AND [NNOVATION
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SZINTEZISE
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Az a-oxofoszfonatok és dialkil-foszfitok Pudovik-reakcidja hidroxi-metilénbiszfoszfonatokat
(addukt), illetve bizonyos feltételek esetén azok atrendezett szarmazékait eredményezi.?
Kutatomunkam sorén acetil-klorid, valamint benzoil-klorid trialkil-foszfitokkal torténé
Arbuzov-reakcidjaval a-oxofoszfonatokat képeztem, majd azokat dialkil-foszfitokkal es
diarilfoszfin-oxidokkal reagaltattam szekunder amin Katalizatorok jelenlétében, kiilonb6z6
koriilmények (hémérséklet, oldoszer €s molarany) kdzott, amikoris adduktok és atrendez6dott
szarmazékok képzodtek. A kétféle (addukt és atrendez6dott) termék képzédésére optimalizalt
koriilményeket a katalizator mennyiségének és a hémérséklet valtoztatasaval deritettiik fel.®
Az eldallitott j vegyiileteket teljeskoriien jellemeztiik, valamint négy kiilonboz6 sejtvonalon
(human eml6 adenokarcindma, prosztata kissejtes karcindma, tiidé laphamsejtes karcindma,
epidermoid karcinéma sejtvonal) citotoxicitas vizsgalatoknak is alavetettik. Az eredmények
néhany vegyllet esetén tobb sejtvonalon is jelentds sejtpusztitd hatast mutattak.
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Egy mésik mddszer szerint a-hidroxifoszfonatok és dialkil-foszfitok reakciojaval kiséreltiik
meg eldallitani a megfelelé biszfoszfonsav-észtereket. A reakciokban viszont meglepetésre
nem a vart vegyiletet, hanem annak atrendez6dott és részlegesen hasadt szarmazékat kaptuk.
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1. Grlin A., Molnar I. G., Bertok B., Greiner 1., Keglevich Gy.; Heteroatom Chem.; 2009; 20; 350.
2. Keglevich Gy., Grin A., Molnar I. G., Greiner |.; Heteroatom Chem.; 2011; 5; 645.
3. Szalai Zs., Keglevich Gy.; Molecules; 2021; 26; 7575.

A munka Richter Gedeon Talentum Alapitvany tamogatasaval, a ,,Richter Gedeon Kivalosagi PhD
Osztdndij” keretében készult”.
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C3-FUNKCIONALIZALT 4-OXO-1,4-DIHIDROKINOLIN-2-
KARBONSAVAK SZINTEZISE ES TOVABBALAKITASAI
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A kinurénsav  (4-oxo-1,4-dihidrokinolin-2-karbonsav, KYNA) egy a kdzponti
idegrendszerben L-triptofanbol keletkez6 molekula, amely tobb receptor endogén ligandja.
meg Parkinson-kor, Huntington-kor és Alzheimer-kor esetében, mig Down-szindrémas,
illetve skizofréniaban szenvedd betegeknél novekedett szintjét tapasztaltak. A kozponti
idegrendszerben betoltott komplex szerepe miatt igéretes gyodgyszerterapias célpont. Savas
jellegébél adodoan azonban nem kedvezd a vér-agy gaton keresztiili penetracidja.! Irodalmi
adatok alapjan a kozponti idegrendszerben gyulladasos folyamatok soran 3-klorkinurénsav,
illetve 3-bromkinurénsav is keletkezhet.?
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Elsédleges célunk a Kinurénsav eés B-gylrin metil- vagy metoxifunkciot tartalmazo
szarmazekainak megfeleld6 mennyiségli preparativ kémiai eldallitdsa volt. Tovabbi
célkitiizésiink a halogénezett Kinurénsav analégok tovabbi funkcionalizalasa volt.
A DMF kozegli azidalasi reakcido kozben egy nem vart redukcid soran, teljes konverzid
mellett kialakult a tovabbi kémiai finomhangolasra lehetdséget adé C3-amin funkcio.

1. Toth, F.; Fulop, F.; Szatmari, I.; Toldi, J.; Dékany, 1.; Vécsei, L. Orv. Hetil. 2020, 161, 443.
2. Suzuki, T.; Morishita, H.; Fukuhara, K. J. Clin. Biochem. Nutr. 2021, 68, 215.
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BIOAKTIV KOMPONENSEKET TARTALMAZO ELELMISZ’EREK
HATASA A TRIGLICERIDEK EMESZTHETOSEGERE ES
A FEHERJE-EMESZTESRE

Tormasi Judit, Abranko Laszlé

Magyar Agrar és Elettudomanyi Egyetem, Elelmiszertudomanyi és Technoldgiai Intézet,
Elelmiszerkémia és Analitika Tanszék, 1118 Villanyi ut 35-43, Budapest, Magyarorszag
tormasi.judit@uni-mate.hu

A tépanyagok bioldgiai hozzaférhet6sége tobb tényez6tdl fiigg. Ennek meghatarozasara
alkalmas egyik elfogadott médszer, a nemzetk6zi kooperacio eredményeként létrehozott,
statikus in vitro Infogest emésztésszimulacios modell. Az emésztmésszimulaciés modellhez
kapcsolhatd — az emésztmények és a termékek vizsgalatdra egyarant alkalmas — analitikai
modszerek azonban nem egységesek és sokszor nem is kelléen Kidolgozottak.

A bemutatott munka célja, élelmi zsiradékok és fehérjék emészthetdségének meghatarozasara
alkalmas emésztésszimulacidés platform (emésztési modell és a kapcsolodd analitikai
modszerek) Osszehangolasa, valamint e platformnak az élelmiszeriparhoz és a
taplalkozastudomanyhoz kothet6 feladatokra vald alkalmassagéanak igazolasa.

A zsir emészthet6ség vizsgalatara kidolgozott GC-FID alapu modszer 1ényege, az Infogest
emésztésszimulacios modszer eredményekent kapott, szimulalt vékonybélfolyadékbdl torténd
szabad zsirsav meghatarozas. A kidolgozott modszer soran alkalmazott Bligh és Dyer féle
extrakcios eljaras lehet6vé teszi, hogy azonos extrakcios modszert, illetve azzal 6sszehangolt
szarmazékképzési és GC-FID eljarast alkalmazzunk az emésztendd termék és abbol késziilt
emésztmény vizsgalatara. Emellett a modszer alkalmas mechanisztikus vizsgalatok (csak
kivalasztott lipolitikus enzimek felhasznalasaval, gyomri-, és hasnyalmirigy lipdz vagy csak
hasnyalmirigy lipaz) végrehajtasara is. A kidolgozott eljaras lehetOséget teremt a
zsiremészthetGséggel parhuzamosan, a fehérjeemészthetéség meghatarozasa is ugyanabbol a
vékonybélfolyadekbol. A kidolgozott eljarasokat kiilonbozé alkalmazasokban teszteltiik.
Ennek sorén, a kivalasztott tesztélelmiszerek (tejszin, tejfol, tejfolanaldg, stltponty- és
stiltmarhahus ételek) zsir- és fehérjeemészthetdségének meghatarozasa mellett, harom tovabbi
lehetséges alkalmazasi teriileten igazoltuk a platform hasznalhatosagat, melyeket egy-egy
példaval is illusztralunk: i) bioaktiv komponenseket tartalmazo élelmiszerek (sz616magpor és
fekete tea) zsiremészthet6ségre (tejszin és siilt marhahus) gyakorolt hatasdnak vizsgalata, ii)
fott tészta fehérjék jelenlétének hatasa a tejfol és tejfolanaldg zsiremészthetdségére az
élelmiszerek egyiittemésztése soran, iii) kiilonb6z6 eredetii zsiradékok (tizenegy féle névényi
olaj) jelenlétének hatasa fott tészta fehérje-emészthet6ségére egyiittemésztés soran.

Az mobdszerek alkalmazasanak eredményeibdl levonhatdé fobb kovetkeztetések; i) a
hasnyalmirigy lipdz kevésbé preferalja a rovid és kozepes lancu zsirsavakat is tartalmazé
triglicerideket, ami nem jellemz6 a gyomri lipdzra; ii) a vizsgalt bioaktiv komponenseket
tartalmazd élelmiszerek hatasa nagyobb mértékben befolyasolja a hasnyalmirigy lipaz
aktivitasat, mely az enzim diszpreferencidja miatt a rovid és kozepes szénlancu zsirsavak
felszabadulasat tovabb csokkenti; iii) a zsir felszabadulast azonos matrixbol, a lipid szerkezet
¢és -cseppméret, valamint fehérjék jelenléte is befolyasolja, iv) a zsiradékok jelenléte képes
csOkkenteni a fott tészta fehérjék felszabadulasat.

Koszonet az OTKA K135294 palyazat finanszirozasaért.
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SUBETADEX CIKLODEXTRIN PH FUGGO VISELKEDESENEK
VIZSGALATA

Ujj Déra Viktéria?, Benkovics Gabor?, Petr Kasal®, Balint Erika?, Matravolgyi Béla?

& Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomdnyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
Miiegyetem rkp. 3., 1111 Budapest
b Department of Organic Chemistry, Faculty of Science, Charles University,
128 43 Prague 2, Czech Republic
ujjd@edu.bme.hu

A ciklodextrinek (CD-k) szamos jelentés tulajdonsaggal rendelkeznek, tigymint a racém
vegyliletek kiralis elvélasztdsa vagy a vizoldékonysdg fokozdsa. Munkdnk soran egy
sugammdex anldég CD, a subetadex (SBX) tulajdonsagait vizsgaltuk. Az SBX a primer oldalon
karboxi-tioéter csoportokkal perszubsztitualt, izomertiszta CD, igy szerkezete és tulajdonsagai
konnyebben, pontosabban meghatarozhatok, mint a véletlenszertien szubsztitualt CD-ké.

Eddigi kutatasaink sorén igazoltuk, hogy az SBX oldékonysag fokozo és enantiomerfelismerd
tulajdonsaga is jelentds, azonban ezek a tulajdonsagok pH-fliggéek. Savas koriilmények kozott
a kiralis elvélasztas, semleges koriilmények kozott pedig a komplexképzés a dominans.'-?
Alapozva a megszerzett ismeretekre ezen tulajdonsagok pH-fiiggését jelen tanulmanyunkban a
szelektiv  szerotonin visszavétel-gatlo (SSRI) antidepresszans modellvegyiileteken (pl.:
citalopram, fluoxetin) vizsgaljuk. Célunk, hogy meghatarozzuk a koriilményeket, melyek kdzott
az SBX kirdlis felismerésre é¢s komplexalasra a leghatékonyabban alkalmazhato.

Kozel semleges koriilmények kozott a vizben oldhatatlan SSRI-K esetén jelent6s oldékonysag
novekedést tapasztaltunk, azonban kirdlis elvalasztds nem volt megfigyelhetd. Savas
kortiilmények kozott a kialakuld SSRI — SBX komplex oldhatosaga joval kisebb, mint az SSRI
soké, igy jelent6s oldékonysag csokkenést tapasztaltunk, viszont mar 4 mM SBX jelenléte az
oldatban jelentds kiralis felismerést eredményezett.

A leirtakat az alabbi abra szemlélteti a citalopram - SBX péld4jan. Bal oldali diagram:
oldékonysag novekedés, jobb oldali diagram: kirdlis felismerés (sarga és sziirke
fazisoldhatosagi gorbe; a pH = 6,5-0n bemutatott gorbék referenciaként szolgédlnak). A
kromatogramok mindkét esetben a 4 mM SBX-et tartalmazé racém citalopram fazisoldhatdsagi
mintajat mutatjak be.

Citalopram - SBX fazisoldhat6sagi vizsgélat Citalopram - SBX fazisoldhat6sagi vizsgalat
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1. Ujj, D., Kalydi, E., Malanga, M., Varga, E., Sohajda, T., Béni, S., Benkovics, G. J. Chromatogr. A
2022, 1683, 463506.

2. Kalydi, E., Malanga, M., Ujj, D., Benkovics, G., Szakacs, Z., Béni, S. Int. J. Mol. Sci. 2022, 23,
14448.
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CIKLOPROPANALASI REAKCIOK VIZSGALATA ASZIMMETRIKUS
FAZISTRANSZFER KATALITIKUS KORULMENYEK KOZOTT

Varga Bertalan, Orbéan Istvan, Rapi Zsolt

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut 8.
varga.bertalan@edu.bme.hu

A ciklopropangytirti szamos természetes vegyiilet és bioldgiailag aktiv anyag épitdeleme?,
melyek esetenként virus-, baktérium-, vagy tumorellenes hatdssal rendelkezhetnek?. A
ciklopropan-szarmazékok fontos intermedierek lehetnek a preparativ kémiaban is, korabban
szamos szintézisben sikeresen alkalmaztdk mar Oket>*. Eléallitasukra egy hatékony és
kiméletes modszer a Michael-inicialt gytirtizaras (MIRC)®, melyet aszimmetrikus
fazistranszfer katalitikus korilmények kozott végezve kirdlis ciklopropan-termékekhez
juthatunk.

Kutatocsoportunkban  vizsgaltuk kiilonb6z6 Michael-akceptorok, példdul benzilidén-
malonitril, benzilidén-indandion, cianoszulfon-szarmazékok és benzilidén-cianecetészterek
szilard-folyadék fazisG ciklopropanalasat dietil-brommalonattal®’8° A reakciok soran
kiilonbozo szerkezeti monoszacharid-alapi monoaza-15-korona-5-étereket alkalmaztunk
katalizatorként, melyek tobb esetben is nagy mértékli aszimmetrikus indukciot valtottak ki
(99% ee-ig). A felhasznalt szénhidratok (pl. glikéz, galaktdz, treitol, mannitol) olcso,
természetes, nem mérgezd vegyliletek, a beldlik felépitett koronaéterek pedig optikailag
aktiv, fazistranszfer katalizatorként alkalmazhatdé makrociklusok. Kiilonb6z6 koronaéterek
felhasznalasdval nyomon kovettiik a szerkezet valtoztatdsanak enantioszelektivitasra
gyakorolt hatasat, a szubsztrat ¢és a reagens szarmazékainak vizsgalataval pedig
kovetkeztetéseket vontunk le a reakciok robusztussagaval kapcsolatban. Az eldallitott
ciklopropangytirit tartalmazé vegyiiletek a funkcidos csoportjaiknak koszonhetéen
valtozatosan tovabbalakithatok, példaul nem természetes &-aminosavak szintézise valik
lehet6vé benzilidén-cianoszulfon-szarmazékok ciklopropanalasaval.

Korabbi eredményeinket alapul véve Ujabb kutatasokat folytatunk mas Michael-akceptorok
(pl. azlakton-szarmazékok) ciklopropanalasara, illetve a termékek tovabbalakitasi
lehetdségeinek vizsgalatara.

1. Faust, R. Angew. Chem., Int. Ed. 2001, 40, 2251.

2. Salaiin, J. Topics in Current Chemistry, Vol. 207, Springer-Verlag Berlin: Heidelberg, 2000; pp 2-54.
3. Nonhebel, D. C. Chem. Soc. Rev. 1993, 22, 347.

4. Goldschmidt, Z.; Crammer, B.; Chem. Soc. Rev. 1988, 17, 229.

5. Little, R. D.; Dawson, J. R. Tetrahedtron Lett. 1980, 21, 2609.

6. Rapi, Zs.; Nemcsok, T.; Palvolgyi, A Keglevich, Gy.; Griin, A.; Bakd, P. Chirality 2017, 29, 257.
7. Rapi, Zs.; Nemcsok, T.; Griin, A.; Palvolgyi, A.; Samu, Gy.; Hessz, D.; Kubinyi, M.; Kallay, M.;
Keglevich, Gy.; Bako, P. Tetrahedron 2018, 74, 3512.

8. Nemcsok, T.; Rapi, Zs.; Bagi, P.; Guan, Y. H.; Orban, 1.; Keglevich, Gy.; Bako, P. Tetrahedron
2020, 76, 130965.

9. Orban, I.; Varga, B.; Bagi, P.; Holczbauer, T.; Rapi, Zs. Eur. J. Org. Chem. 2022, ¢202200112.
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PEROXODISZULFAT HATASA A LATHATO ES UV FENNYEL
GERJESZTHETO FOTOKATALIZATOROK AKTIVITASARA

Veres Bence, Alapi Tunde

Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen Szerves és Analitikai Kémiai Tanszék,
6720 Szeged DOm tér 7-8.
veres0629@gmail.com, alapi@chem.u-szeged.hu

A heterogén fotokatalizis széles korben kutatott modszer, melyet sok egyéb mellett a vizben
jelen 1évo, bioldgiailag nem lebonthatd szerves szennyezoék eltavolitdsara, oxidaciojara is
hasznalhatunk. Mint minden eljarasnak, a heterogén fotokatalizisnek is nem csak el6nyei,
hanem hatranyai is vannak. A modszer hatékonysaga fokozhaté a fotogeneralt toltések
rekombinaciojanak gatlasaval, vagy olyan adalékokkal valé kombinacidval, melyekbdl a
szerves anyagok atalakitasaban hatékony reaktiv részecskék, gyokok képzédnek. A heterogén
fotokatalizis soran leggyakrabban az oldott O t6lti be az elektronbefogo szerepét, a beléle
képz6dd O*~ Kis reaktivitasu, szelektiv reakcidpartner. Ezzel egyidejiileg a fotogeneralt
lyukkal vald reakcidok kozvetlenil vagy *OH képzOodésén keresztiil eredményezik a szerves
vegyulet atalakulasat.

A heterogén fotokatalizis hatékonysaga novelheté peroxodiszulfat ionok (PDS)
hozzaadasaval, melyek részt vehetnek toltésatviteli reakciokban, azaz elreagalva a
fotogenerdlt elektronnal belblikk nagy reaktivitasu SOs*~ képz6dhet. Munkénk sordn a PDS
hatasat vizsgaltuk lathato fénnyel is gerjesztheté BiOl, és elsésorban UV fénnyel gerjeszthetd
TiO, és ZnO fotokatalizatorok esetén, kiillonb6z6 LED fényforrasokkal valdé megvilagitas
mellett. Modellvegyiletként benzokinon, hidrokinon valamint két antibiotikum hatéanyag, a
trimetoprim és a szulfametoxipiridazin atalakulasat vizsgaltuk.

A PDS a ZnO és BIOIl esetén hatékonyan ndvelte a modellvegylletek atalakulasanak
sebességét, azonban TiOz esetén ezt a hatast csak O2-mentes szuszpenzidkban tapasztaltuk. A
SO4* képzbédésének koszonhetben Gj reakcioutak nyiltak meg, amit jol tlikrozott az oldott O2
szerepének es hatdsanak szignifikans valtozasa is. Mig PDS nélkuli szuszpenziokban az O»
szerepe esszencidlis az atalakulas szempontjabdl, addig PDS jelenlétében hatékony bomlést
tapasztalunk Oz-mentes szuszpenzidkban is. A képz6dd gyokok szerepét és hozzajarulasat
gyokfogok hatasaval igazoltuk.

Valodi szennyvizek utokezelése soran a matrix és komponensei jelentdsen befolyasolhatjak az
egyes eljarasok hatékonysagat, igy méréseinket bioldgiailag tisztitott kommunalis szennyviz
matrixban is elvegeztik. A BiOl esetén a matrix jelentésen csokkentette a katalitikus
aktivitast, ami egyrészt a szervetlen ionok gyokfogd hatdsanak, mésrészt a HCOs™-nak a
katalizator szerkezetére gyakorolt hatasaval értelmeztiink. ZnO esetén a matrix negativ hatasa
szintén megnyilvanult, de sokkal kisebb mértékben és jol ellensulyozhaté volt a PDS
koncentracid novelésével.

A szerzOk koszonik az Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési eés Innovacios Hivatal (NKFIH)
FK132742 szamlU OTKA palyazat tamogatésat.
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METTLER TOLEDO

Megbizhato laboratériumi mérlegek és analitikai eszk6zok a vezetd
svajci gyartotol

A METTLER TOLEDO egy globalisan piacvezet6 vallalat, amely preciziés mUiszereket gyart és forgalmaz
laboratoriumi felhasznalasra és gyartasi folyamatokhoz. Vilagszerte kézel 18 ezer munkatarssal,
Magyarorszagon pedig 40 fével jarulunk hozza partnereink sikeréhez.

Itthon értékesitett mUiszereinkre teljes kord szerviz- és applikacids tdmogatast biztositunk, illetve
rendszeresen tartunk kihelyezett Helyes Mérési Gyakorlat oktatasokat (tomegmérés, pH, stb).
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Laboratoriumi készulékeink:

e Mikro-, analitikai és precizids mérlegek

e Automata titratorok (altaldanos és Karl Fischer)
e pH-, oldottoxigén- és vezet6képesség-mérdk

e Termoanalitikai rendszerek (DSC, TGA, TMA, DMA, Hot-stage mikroszkdpia)
e Automatizalt kémiai megoldasok adatgazdag kutatasi és fejlesztési kisérletekhez ! .\
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® in-situ kamerarendszer . -
= fellgyelet nélkili automatikus mintavételezési megoldasok
e UV/VIS spektrofotométerek

e Egy- és tobbcsatornas pipettak
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