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Elnok:
Titkar:

ANALITIKAI ES SZAMITASOS KEMIA SZEKCIO

Dr. Nyulaszi Laszlé egyetemi tanar, az MTA I. tagja
Becskereki Gergely PhD-hallgato

Koordinatorok: Dr. Téth Blanka egyetemi docens

Dr. Makkos Eszter tudomanyos munkatars

Kiilsé tag: Dr. Keszthelyi Tamas tudomanyos fomunkatars,

ELKH Wigner Fizikai Kutatokézpont

Helyszin: Ch. 308.

8:15

8:30

8:45

9:00

9:15

Lorincz Balazs
Szupramolekularis és katalitikus kémidban eléforduld bonyolult molekularis kol-
csonhatasok pontos modellezése
Témavezeté: Dr. Nagy Péter tudoméanyos munkatars
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Arany Dora
Uj, automatizalhatd, nyomés alatti olvadispontméré-miiszer fejlesztése
Témavezeté: Dr. Kérosi Marton egyetemi adjunktus

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Kucsera Péter Mihaly
B-B kotéshosszabbodas vizsgalata klozo-karboranok esetén
Témavezets: Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Weber Marton
A ,,mentélis ugrasok™ szerepe az NMR-spektroszkdpia alapti kismolekulés szerke-
zetkutatasban
Témavezets: ifj. Dr. Szantay Csaba egyetemi magantanar
Richter Gedeon Nyrt. Szerkezetkutatdsi Osztaly

Fiigedi Kata Dorina
Vatta- és grafitalapu szilard fazisu extrakcids rendszerek fejlesztése és
alkalmazasa prosztata- ¢s emlétumoros szovetek gliikozaminoglikan tartalméanak
vizsgélatara
Témavezetok: Dr. Toth Gabor tudoméanyos munkatars

ELKH TTK SZKI MS Proteomika Kutatdcsoport

Dr. Turidk Lilla tudomanyos fdmunkatars

ELKH TTK SZKI MS Proteomika Kutatocsoport

9:30 Sziinet



9:45

10:00

10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30

ANALITIKAI ES SZAMITASOS KEMIA SZEKCIO

Harcsa-Pintér Zsofia
Konjugaciéo 3D és 2D aromds rendszerek kozt: valoban 1étezik? A karboran-
kapcsolt heterociklusok esete
Témavezeté: Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Barna Sara
Immobilizalt antitestek vizsgalata Protein M és képalkoto feliileti plazmon-
rezonancia alkalmazasaval
Témavezeté: Dr. Gyurcsanyi E. Robert egyetemi docens, tanszékvezetd
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Gal Zalan
Szénhidratkeverékek vizsgalata kozeli infravords spektroszkopiaval és sokval-
tozos adatelemzéssel
Témavezetok: Slezsék Janos egyetemi tanarsegéd
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudomanyi Tanszék
Dr. Gergely Szilveszter egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnologia és Elelmiszertudomanyi Tanszék

Gal Dalma
Trifoszfanligandumok koordinacids képességének vizsgalata komplexképzési
reakciokban
Témavezeté: Dr. Kovacs Ilona egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Kovacs Maté Barnabas
Foszfol vagy foszfetén? Melyik a megfelel6 kanyar a potencidlis energia
feliileten?
Témavezeté: Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Sziinet

Szabé Fruzsina
radioaktivhulladék-tarold potencialis befogadokdzetén
Témavezets: Dr. Osan Janos tudomanyos fémunkatars
ELKH EK Sugarvédelmi és Kornyezetfizikai Laboratérium

Farkas Erik

Famotidin heterogén kristalyositasa segédanyagokkal

Témavezets. Dr. Pataki Hajnalka egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék



11:45

12:00

ANALITIKAI ES SZAMITASOS KEMIA SZEKCIO

Kertész Erik
Nehezebb pniktogén elemek kelatkomplexei: szerkezet, tautoméria, redoxi és
optikai tulajdonsagok
Témavezets: Dr. Benkd Zoltan egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Zsiros Boldizsar
Nyujtott hatdéanyagleadasu tablettak in vitro kioldodasbecslése Raman-térképe-
z¢éssel
Témavezets: Dr. Farkas Attila tudomanyos munkatars
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék



Elnok:
Titkar:

ANYAGTUDOMANY ES FIZIKAI KEMIA SZEKCIO

Dr. Laszl6 Krisztina egyetemi tanar
Kanyar Barnabas PhD-hallgato

Koordinatorok: Dr. Klébert Szilvia tudomanyos fémunkatars

Dr. Szilagyi Imre Miklés habil. egyetemi docens

Kiilsé tag: Dr. Marthi Katalin fétanacsad6, Pharma IT.

Helyszin: K. I. 34.

8:15

8:30

8:45

9:00

9:15

9:30

Farkas Szabolcs
Zeolitszerl imidazolat vazszerkezetek reakciddiffuzios jelenségei
Témavezetd: Dr. Lagzi Istvan Laszl6 egyetemi docens

BME Fizika Tanszék

Haffner Adam Balazs
A viz szerepe a fémklaszter-katalizalt szén-dioxid elektroredukciéban — Olddszer,
protonforras vagy reakcidpartner?
Témavezeté: Dr. Holtzl Tibor c. egyetemi docens, tudomanyos fémunkatars
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
ELKH-BME Szamitogépvezérelt Kémia Kutatdcsoport

Kiss Etelka
Molekularis fotokapcsold mitkddési mechanizmusa
Témavezets: Dr. Kubinyi Miklos egyetemi tanar
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Szayly Kata
Az adhéziot befolyasold tényezdk poli(vinil-alkohol) hidrogél felszinén
Témavezeté: Gyarmati Benjamin Sandor egyetemi docens

BME Fizikai kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

Titko Simon
Kationos tenzidek mint potencidlis korr6zids inhibitorok kapszuldzdsa mezopod-
rusos szilikarétegekbe
Témavezeto: Dr. Horvolgyi Zoltan egyetemi tandr
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Sziinet



9:45

10:00

10:15

10:30

10:45

ANYAGTUDOMANY ES FIZIKAI KEMIA SZEKCIO

Molnar Alexandra
Electrospinning az enzimhelyettesitéses terapidban: a-Amildz csapdazasa polimer
nanoszalakba
Témavezeté: Dr. Balogh Diana egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technoldgia TanszEk,
BME Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

Szalay Maté
Toltések €és a dopoldatomok szerepe a rézklasztereken torténd CO> redukciora
Témavezets: Dr. Holtzl Tibor c. egyetemi docens

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Mihalovics Bence
Hatoanyag-leadas vizsgalata poliszukcinimid- és poli(vinil-pirrolidon)-alapt
szalas matrixokbol
Témavezetd: Dr. Szilagyi Andras egyetemi docens
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Varga Csaba
Folyadékelegyek nyomas—hémérséklet—siirtiség—Osszetétel adatainak meghatéaro-
zasara alkalmas automatizalt méréberendezés fejlesztése
Témavezets: Dr. Kérosi Marton egyetemi adjunktus
BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Bors Adrienn Marta
Fényateresztést noveld, fotokatalitikus TiO2-bevonatok eldallitasa szol-gél
eljarassal
Témavezeté: Dr. Horvolgyi Zoltan egyetemi tanar
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

11:00 Sziinet

11:15

Bicsak Richard
Eltéro6 lipidosszetételli permeabilitasi rendszerek fizikai-kémiai jellemzése
Témavezeté: Dr. Balogh Gyorgy Tibor egyetemi tanar

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék



Elnok:
Titkar:

BIOKEMIA ES BIOTECHNOLOGIA SZEKCIO

Dr. Salgo Andras Professor Emeritus
Buda Kata PhD-hallgato

Koordinatorok: Dr. Deak Veronika egyetemi adjunktus

Dr. Feigl Viktoria egyetemi adjunktus

Kiilsé tag: Dr. Ballagi Andras c. egyetemi tanar

Helyszin: Ch. 201.

8:15

8:30

8:45

9:00

9:15

9:30

Hajdua Dorottya Katalin
Raman-spektroszkopia-alapu dinamikus tdpanyagadagolasi stratégiak kifejlesztése
antitest termeld emldssejtes tenyészetekben
Témavezets: Dr. Hirsch Edit tudomanyos munkatars
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Biro Adrienn
Egyidejii tobbszinii fluoreszcens jelolés optimalizaldsa fehérjestruktirdk vizsga-
latara
Témavezeté: Dr. Németh Krisztina tudomanyos fémunkatars
ELKH TTK SZKI "Lendiilet" Kémiai Bioldgia Kutatocsoport

Dékany Gergely
Természetes lipidkivonat-alapi membranok permeabilitasi viszonyainak vizsgalata
Témavezeté: Dr. Balogh Gyorgy Tibor egyetemi tanar

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Toth Timea
Fermentécios folyamatok hatdsdnak vizsgalata rozs glutén és FODMAP 0Ossze-
tételére
Témavezeté: Dr. Kormosné Dr. Bugyi Zsuzsanna egyetemi adjunktus
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék

Téth Otilia

A dUTPaz enzim élettani hatasdnak vizsgalata CRISPR bazisszerkeszté modszerrel

eukariota sejteken

Témavezets: Dr. Vértessy G. Beata egyetemi tanar, tanszékvezet6, az MTA |.tagja
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék

Sziinet

—-10 -



9:45

10:00

10:15

BIOKEMIA ES BIOTECHNOLOGIA SZEKCIO

Csak Anna Pisch Barnabas
Tonkolybuza (Triticum spelta) és egyéb régi bliza genotipusok Osszetételének és
technoldgiai tulajdonsdgainak jellemzése €s Osszehasonlitd vizsgéalata modern
buzafajtakkal (Triticum aestivum)
Témavezetok. Dr. Tomoskozi Sandor egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék
Dr. Németh Renata egyetemi adjunktus
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék
Jaksics Edina PhD-hallgato
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék

Engel Botond
A 4-nitrokinolin 1-oxid mutagenikus hatasanak vizsgalata sejttenyészetben
Témavezetok: Dr. Németh Eszter tudomanyos munkatars
ELKH TTK EIl Genomstabilitas Lendiilet Kutatocsoport
Dr. Sziits David tudomanyos tanacsado
ELKH TTK EIl Genomstabilitds Lendiilet Kutatocsoport

Papp Timea
Fermentacios kisérletek az alginit 4svany kozmetikai céli felhasznélasara
Témavezeté: Dr. Németh Aron egyetemi docens

BME Alkalmazott Biotechnologia és Elelmiszertudomanyi

Tanszék

10:30

10:45

11:00

11:15

Jambrich Marton Andras
A human transzmembran fehérje szerkezeti tér vizsgalata a TmAlphaFold adatbazis
felhasznalasaval
Témavezeté: Dr. Dobson Laszl6 tudomanyos munkatars
ELKH TTK EI Fehérje Bioinformatika Kutatocsoport

Bogardi Leticia
Egy kombinalt antitumor terapids lehetdség vizsgalata KRAS mutans sejtekben
Témavezets: Dr. Hajdindk Péter egyetemi adjunktus

BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék

Sziinet

Szilagyi Virag Roza
Organikus és konvenciondlis koriilmények kozott termesztett buzak élelmi rost
Osszetételi €s technologiai tulajdonsagainak vizsgalata
Témavezets: Dr. Schall Eszter egyetemi adjunktus
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi

Tanszék

—-11 -



BIOKEMIA ES BIOTECHNOLOGIA SZEKCIO

11:30 Borsos Nora

Neutrofil granulocita-eredeti extracellularis vezikuladk hatdsa a monocitak
fagocitdzisara, szuperoxid- és citokin termelésére
Témavezetdk: Dr. Lérincz M. Akos egyetemi adjunktus

SE Elettani Intézet

Dr. Wunderlich Livius egyetemi adjunktus

BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudomanyi

Tanszék

11:45

12:00

12:15

Szajké Milda Blanka
Vad aestivum fajtak és fajtajeldltek rost- és rovid lancu szénhidrat-6sszetételének
meghatarozasa
Témavezetok: Dr. Tomoskozi Sandor egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék
Juhédszné Szentmiklossy Marietta Klaudia PhD-hallgato
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék

Bukovszki Laura
Egy érzékeny, UdgX-alapu uracil-DNS-detektalas fejlesztése kiilonb6z6 organiz-
musokbdl szarmazd, alacsony uraciltartalmti genomi DNS-mintdkon
Téemavezeto: Dr. Békési Angéla egyetemi adjunktus
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoméanyi Tanszék
ELKH TTK EI Genom Metabolizmus Kutatécsoport

Madacs Agnes
Oldoszerekkel tisztitott pollenek Gsszehasonlitd vizsgalata kozeli és kozépinfra-
voros spektroszkopiaval
Témavezetdk:. Dr. Gergely Szilveszter egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék
Slezsak Janos egyetemi tanarsegéd
BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszék

—12-



Elnok:
Titkar:

KEMIAI ES POLIMERTECHNOLOGIA SZEKCIO

Dr. Kun Robert habil. egyetemi docens
Bosits Miklos PhD-hallgato

Koordinatorok: Dr. Szolnoki Beata egyetemi adjunktus

Dr. Imre Baldzs tudomanyos munkatars
Dr. Vardai Rébert tudomanyos munkatars
Dr. Pusztai Eva egyetemi tanarsegéd

Kiils6 tag: Dr. Fiircht Akos c. egyetemi docens

Helyszin: Ch. A. 10.

8:15

8:30

8:45

9:00

9:15

9:30

Ficzere Maté
Filmtablettak bevonatanak vizsgdlata valos idoben gépi latds és mesterséges
intelligencia segitségével
Témavezeté: Dr. Nagy Zsombor Kristof egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Furo Lili
Antioxidansokban gazdag szOléhéjkivonat stabilizald képességének vizsgalata
polietilénben
Témavezetok: Dr. Tétraaljai Déra tudomdnyos munkatars
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék
Dr. Pukanszky Béla Professzor Emeritus
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Balogh Marcell Janos
Macskamenta kevertetéses extrakcidjanak optimalizélasa
Témavezeté: Dr. Vagi Erika Maria egyetemi adjunktus

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Hegyi Mihaly
Biszfenol-A monomer el6allitasa poli(biszfenol-A-karbonat) hidrotermalis
depolimerizacidjaval
Témavezeté: Kozelné Dr. Székely Edit egyetemi tanar
BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Forjan Lilla

Karvedilol segédanyagos kristalyositasa

Témavezets: Dr. Pataki Hajnalka egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Sziinet

—13 -



9:45

10:00

10:15

10:30

10:45

11:00

11:15

11:30

KEMIAI ES POLIMERTECHNOLOGIA SZEKCIO

Nguyen Thuy Hong Ha
Apremilast gyogyszerhatdanyag-szintézis kulcsfontossag intermedierének
rezolvalasa
Témavezeté: Dr. Matravolgyi Béla egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Fekete Daniel
Folyamatos olvadékgranulalason alapuld rendszer koffeintartalmu tablettak
eldallitasara
Témavezeté: Dr. Nagy Zsombor Kristof egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Arvai Csaba
Ullmann-tipusu C-N kapcsolas vizsgalata biomassza-alapt 1,4—pentandiolban
Témavezets: Dr. Mika Léaszl6 Tamas egyetemi tanar

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

Koncz Medard
Hibrid nanotdltdanyaggal erdsitett PP-kompozitok: szerkezet és tulajdonsagok
Témavezeté: Ferdindnd Mildn PhD-hallgato

BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Orosz Janos Maté
Kapszaicinoidok és prekurzoraik eldéllitasa &ramlasos kémiai rendszerekben
Témavezetok: Dr. Balint Erika egyetemi adjunktus

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Dr. Matravolgyi Béla egyetemi adjunktus

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Sziinet

Otvés Bettina

2-Hidroxipropil-p-ciklodextrin modositasa politejsav égésgatlasara

Témavezeté: Dr. Bordacsné Dr. Bocz Katalin tudomanyos munkatars
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Lorincz Laszlo Tamas
Ultrahangos extrakci6 kinetikai vizsgalata kerti kakukkfii (Thymus vulgaris L.)
modellndvényen
Témavezeto: Dr. Vagi Erika Mdria egyetemi adjunktus
BME Kornyezeti és Kémiai Folyamatmérnoki Tanszék

- 14 -



KEMIAI ES POLIMERTECHNOLOGIA SZEKCIO

11:45 Bicsar Rozalia
Koffeintartalmt tablettak vizsgalata gépi latasi rendszerrel
Témavezeté: Dr. Nagy Zsombor Kristof egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

— 15 -



Elnok:
Titkar:

SZERVES KEMIA SZEKCIO

Dr. Faigl Ferenc egyetemi tanar
Ravai Bettina PhD-hallgato

Koordinator:  Dr. Téth Tiinde habil. egyetemi docens

Dr. Hirsch Edit tudomanyos munkatars

Kiilsé tag: Dr. Gizur Tibor c. egyetemi tanar, fejlesztési fomérnok, EVI Zrt.

Helyszin: Ch. C. 14.

8:15

8:30

8:45

9:00

9:15

9:30

9:45

Garami Kristof Noel

Szulfonilhidrazon mint 0j kovalens kdtéelem

Témavezeté: Dr. Abranyi-Balogh Péter c. egyetemi docens, tudomanyos munkatérs
ELKH TTK SZKI Gyogyszerkémiai Kutatocsoport

Erdélyi Dora
Lipofil organokatalizator alkalmazasanak és visszaforgatdsdnak vizsgalata aszimmet-
rikus szintézisekben
Témavezets: Dr. Kupai Jozsef egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Darg6 Gyula PhD-hallgato
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Meiszter Eniko
A Hafner-azapentalén ujrafelfedezése: az 1,3-bisz(dimetilamino)-2-azapentalén kémi-
dja
Témavezets: Dr. London Gabor tudomanyos munkatars
ELKH TTK SZKI Funkcionalis Szerves Anyagok Kutatocsoport

Sari Eva Viktéria
Biologiailag aktiv a-aminofoszfonatok szintézise
Témavezets: Dr. Keglevich Gyorgy egyetemi tanar

BME Szerves Kémia ¢és Technologia Tanszék

Kovacs Irisz Karolina
Varhatoan rakellenes 2-metil-1,3-benzodioxol vazrészt tartalmazé fenantridon alkaloid-
analogonok szintézise
Témavezets. Dr. Kadas Istvan . egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Sziinet

Kis David
Egy 1j, természetes alapt oldoszer fejlesztése és alkalmazasa
Témavezetok: Dr. Kupai Jozsef egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Dargé Gyula PhD-hallgato
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
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Varga Bertalan
Visszaforgathaté szénhidratalapu koronaéterek eldallitdsa és alkalmazdsa enantio-
szelektiv katalizatorként
Témavezets: Dr. Rapi Zsolt egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Unyi Zsombor
Fluoreszcens vegytilettar tervezése €s szintézise onjelold fehérjék vizsgalatahoz
Témavezeto: Dr. Cserép Balazs Gergely tudomanyos munkatars

ELKH TTK SZKI Kémiai Bioldgia Kutatdcsoport

Szabé Renata

Fluoreszcens ligandumok eléallitasa G-fehérje kapcsolt receptorok jelolésére

Témavezet: Dr. Abranyi-Balogh Péter c. egyetemi docens, tudoméanyos munkatérs
ELKH TTK SZKI Gyégyszerkémiai Kutatocsoport

Bogner Marcell Mark
Ditieniletén konjugélt dibenzopentalén rendszer szintézise molekularis elektronikai
felhasznalasra
Témavezeté: Dr. London Gébor tudomanyos munkatérs
ELKH TTK SZKI Funkcionalis Szerves Anyagok Kutatdcsoport
Kalapos Péter Pal tudomanyos segédmunkatars
ELKH TTK SZKI Funkcionélis Szerves Anyagok Kutatocsoport

Sziinet

Schneider Anna
4-Szubsztitualt ciklohexanamin-szarmazékok szintézise €s enzimatikus vizsgélata
Témavezets: Dr. Hornyanszky Géabor egyetemi docens

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Richter Dora
Cinkona-(tio)négyzetamid és -tiokarbamid organokatalizatorok szintézise, és atmeneti-
fémekkel kombinalt alkalmazasa enantioszelektiv reakciokban
Témavezeto: Dr. Kupai Jozsef egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Dargé Gyula PhD-hallgat6
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Gyorfi Sara

Aldehidek borankatalizalt reakcioi

Témavezeto. Dr. So6s Tibor tudomanyos foémunkatars
ELKH TTK SZKI Organokatalizis Kutatocsoport
Forman Ferenc PhD-hallgato
ELKH TTK SZKI Organokatalizis Kutatocsoport
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ANALITIKAI ES SZAMITASOS KEMIA SZEKCIO

Szupramolekularis és katalitikus kémiaban el6fordulé bonyolult

molekularis kolcsonhatasok pontos modellezése

Lorincz Balazs, 11. évf. (MSc)

Témavezetd: Dr. Nagy Péter tudomanyos munkatars
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

A bio- vagy katalitikus kémiaban nagy szamban jelen 1év6, pl. a reakcidomechanizmust
is jelentOsen befolyasold intermolekularis kolcsonhatasok kisérleti és szamitogépes modellezés
alapu vizsgdlata is rendkiviil bonyolult. Példdul szamitasos kémiaban rutinszeriien alkalmazott
stirliségfunkciondl modszerek a tavolra hatd kolcsonhatasokat jelentds kozelitésekkel tudjak
csak kezelni. Ezzel szemben a nagy pontossagu hullamfiiggvény modszerek (pl. CC modszer —
Coupled Cluster — csatolt klaszer) szisztematikusan pontosithatok, de hagyomanyos
formajukban 20-25 atomos molekuldkra is mdar talsagosan szamitisigényesek. Tovabbi
nehézség, hogy a nemkovalens kolcsonhatdsok pontos modellezésére joval kiterjedtebb
bazisfliggvény-készletet kell alkalmaznunk.

A hullamfiiggvény moddszerek szamitdsi igényének csokkentésére a BME
Spektroszkopia Kutatocsoport is javasolt hatékony eljarasokat (LNO — Local Natural Orbital,
lokalis természetes palya), igy akar tobb szaz atomos molekuldk pontos vizsgalata is lehetdvé
valt [1]. Egy kozelmultban késziilt tanulmany azonban megmutatta, hogy a kiterjedt és
polarizdlhaté molekulakomplexek esetén az LNO—-CC és tovabbi referencia modszerekkel
szamitott kdlcsonhatési energidk bonyolult esetekben nincsenek mindig 6sszhangban [2].

A kolcsonhatasi energidk szamitasat ezért tovabb pontositottam a kdlcsdonhatd régioba
helyezett bazisfiiggvények felhasznalasaval (nem atomcentralt — NAC bazisfiiggvények).
Mivel a kordbbi, viszonylag kevés NAC-fliggvényeket hasznositd tanulmany csak kis méretii
(10-20 atom) molekula komplexeket vizsgalt [3], ezért tobb 1j NAC bazis alapu szamitasi
protokollokat dolgoztam ki, melyek akér tobb szdz atomos komplexekre is alkalmazhatok.
Tobbek kozt optimalizaltam a NAC-fiiggvények helyzetét, szamat, illetve exponenseit a
leggyakrabban hasznalt atomcentralt bazisfiiggvény-készleteket kiegészitve olyan moddon,
hogy ez nagyobb ¢és altalanosabb szerkezetli molekulakomplexek esetén is alkalmazhato
legyen. Az 1j stratégidkat az LNO-CC-moddszerekkel 6tvozve kiterjedt szupramolekularis
komplexek kolcsonhatasanak, valamint még nehezebben modellezhetd organokatalitikus
reakcidk atmeneti allapotainak leirdsara hasznositottam. Az eredmények alapjan a kidolgozott
NAC fiiggvény technikak jelentésen ndvelik a molekularis kolcsonhatasok pontossagat, illetve
csokkentik a teljes bazis hatar eléréséhez sziikséges szamitasi igényt.

Irodalomjegyzék

[1] Nagy, P.R., Kallay, M., J. Chem. Theory Comput., 15, 5275 (2019)

[2] Nagy, P.R., Al-Hamdani, Y.S. et al., Nat. Commun., 12, 3927 (2021)

[3] Matveeva, R., Erichsen, M.F., Koch, H. et al., J. Comput. Chem., 43, 121 (2022)
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Uj, automatizalhat6, nyomas alatti olvadispontmérd-miiszer fejlesztése

Arany Déra, II. évf. (MSc)

Témavezeté: Dr. Korosi Marton egyetemi adjunktus

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék
Konzulens:  Dr. Székely Edit egyetemi tanar

BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék

A szén-dioxid nyomads alatt bekodvetkezd olvadaspont-csokkenést kihasznaljak a
polimerfeldolgozasban, de ismerete eldsegitheti nagynyomast folyamatok (pl. PGSS)
tervezését is. Az olvadasi homérséklet meghatarozdsdra nagynyomasu kozegben altaldban
kihivast jelent, hiszen nehezen hozzéaférhetd, nagy szaktudédst igénylé berendezésekkel
lehetséges. Legelterjedtebb mérési modszerek a vizualis megfigyelésen alapuld vizsgalatok, de
a legtobb informéciot a nagynyomdasu differencialis pdsztdzd kalorimetria (DSC) és a
tranzitometria hordozza, azonban berendezései ritkak és dragak.

A munkdm célja egy Uj, automatizalhatd, gaznyomas alatti szilard-folyadék
fazisdtmenet detektalasara alkalmas mérési modszer kidolgozasa volt, a berendezés
megepitésétdl a mérési adatok felvételén és validalasan at azok teljeskorti kiértékelésig. Az 4j
késziilek miikodése az olvadas sordn végbemend nyomasvaltozason alapul, amit a kdzeg szilard
mintaba torténd beoldodéasa indukal. A mérések soran egy referencia és egy szilard anyagot is
tartalmazo mintatartd kozott kialakult nyomaskiilonbséget rogzitettem differencial manométer
segitségével. A homérséklet fokozatos emelése soran a két mintatartd kozotti nyomas eleinte
linearisan valtozik, azonban amikor a minta elkezd olvadni, a felette 1év0 tér nyomadsa a kozeg
mintaba torténd oldédasa miatt nagyobb mértékben lecsdkken.

A késziiléket ibuprofennel validaltam, melynek eldnye, hogy nem csak az 4ltalam
latotiveges cellaban  végzett mérési eredmények allnak rendelkezésre, hanem a
szakirodalomban is megtaldlhatok a sziikséges referencia értékek. A regisztralt 1dé —
hémérséklet — nyomaskiilonbség adatokra feldolgozd algoritmust dolgoztam ki, amely az
olvadads kezdeti és végsd homérsékletének automatizalt meghatirozasat teszi lehetdové. A
kiértékelést kdvetden azt tapasztaltam, hogy az irodalmi és a nagynyomasu latoiiveges cellaban
végzett mérések soran kapott adatok precizen reprodukalhatdak az uj késziilékkel, segitségével
az olvadasi homérseklet akar 100 mg mintabdl meghatarozhaté 1,5 °C pontossaggal. A
kidolgozott modszer egy 1j, konnyen automatizalhato és preciz lehetdséget biztosit az olvadasi
homérséklet meghatdrozasdra nagynyomasu koézegben, amely sokkal olcsobb és gyorsabb
mérést tesz lehetdvé, mint a nagynyomast DSC, hasonlé pontossag mellett.
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B-B kitéshosszabbodas vizsgalata klozo-karbordnok esetén

Kucsera Péter Mihaly, IV. évf. (BSc)

Témavezeté: Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Konzulensek: Dr. Buzsaki Daniel tudomanyos munkatars
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Dr. Szilagyiné Dr. Kertész Julia egyetemi adjunktus
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A kémiai kotés és annak limitacidi mindig is az érdekldédés kozéppontjaban voltak és
lesznek is jO darabig. Egy 0j, rendkiviil hosszl kotés (kivaltképp C-C kotés) mindig nagy vitakat
szokott inditani a tudomanyos ¢életben. A mai napig egyik leghosszabb ismert C-C kotést orto-
karboran szarmazékban sikeriilt eldallitani a megfeleld szubsztituenssel sztérikus és

elektronikus hatasok kovetkeztében.

Célom volt ennek a jelenségnek vizsgalata a klaszter tobbi (C-B, B-B) kotéseire. A
munkdmat DFT szadmitasokkal végeztem, ami mellett sikeriilt a laboratoriumi munkéba is

bekapcsolddni.

Szamitasaim eredményeképp sikeriilt megjosolni, hogy a leghosszabb B-B kotéseket is
két szomszédos boratomon elektrondonorral vald szubsztitucidjaval lehet eldallitani,
kiilonosképp anionos funkcids csoportokkal. Emellett a klaszter kotéseinek nytajthatdsagara is

altalanos trendeket sikerilt felfedeznem.

A szamitasaim igazolasara sikeriilt tobb vegyiiletet is eldallitanom, azokbol egykristaly

rontgendiffrakcidval kisérleti geometriai szerkezetet nyerni.
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A ,,mentalis ugrasok” szerepe az NMR-spektroszkopia alapu kismolekulas
szerkezetkutatasban

Weber Marton, 1V. évf. (BSc)

Témavezetd: ifj. Dr Szantay Csaba egyetemi magantanar
Richter Gedeon Nyrt. Szerkezetkutatasi Osztaly
Konzulens:  Dr. Keglevich Péter egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémiai és Technologiai Tanszék
Szigetvari Aron kutat6 fejleszt6
Richter Gedeon Nyrt. Szerkezetkutatasi Osztaly

A tudomanyos allitdsok technikai korlatokbol adodo bizonytalansagairdl rendszerint
beszamolnak a tudoményos publikéaciok, viszont érdemteleniil kevés sz6 esik a kutatok altal
elkovethetd gondolkodasi hibakrdl és ezeknek pszichologiai vonatkozasairol. Ezek a tévedési
lehetdségek a szerves részét képezik barmely természettudomanyos teriiletnek, és tobbnyire az
ugynevezett ,,mentalis csapdakbol” eredeztethetdek, illetve egy résziik fakadhat szaktudasbeli

hidnyossagbol is.

Ebben a dolgozatban az NMR-spektroszkopia alapu kismolekulds szerkezetmeghatarozas
példdjan egy vazlatot kivanok nyujtani arrdl az igen komplex tanulasi folyamatrol, mely altal
barmely tudos szakértelme fejlddik. Ennek a fejlédésnek kulcselemei a ,,mentalis ugrasok™:
azok a pillanatok, melyek soran a kutatd Gjradefinialja sajat szemléletét és megkozelitését egy
természettudomanyos probléma kapcsan. Ebben a kissé szokatlan dolgozatban harom izgalmas
NMR-alapt szerkezetfelderitési torténetet mutatok be egy gyogyszeripari kornyezetben

dolgozé és tanulo6 NMR-spektroszkdpus tanulasi folyamatanak szempontjabol.
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Vatta- és grafitalapu szilard fazisu extrakcios rendszerek fejlesztése és
alkalmazasa prosztata- és emlétumoros szovetek glilkozaminoglikan
tartalmanak vizsgalatara

Fiigedi Kata Dorina, II. évf. (MSc)

Témavezetdk: Dr. Toth Gabor tudomanyos munkatars
Dr. Turiak Lilla tudomanyos fémunkatars
ELKH TTK SZKI MS Proteomika Kutatdcsoport
Konzulens:  Dr. Horvath Viola egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Napjaink legelterjedtebb tumoros elvaltozasai kdzott szerepel a prosztatarak és az emlorak, igy
ezek molekularis folyamatainak mélyebb megértése elengedhetetlen a hatékonyabb diagnosztikai
eljarasok kidolgozasdhoz. A tumoros megbetegedések lefolydsdban meghatdrozd molekuldk a
gliik6zaminoglikanok (GAG-ok), melyek ismétlddé diszacharid egységekbdl felépiild, linearis,
szulfatalt poliszacharid lancok. Vizsgalatuk elterjedt modszere az enzimatikus emésztés soran keletkezd
diszacharid épitéegységek HPLC-MS meghatarozasa. Az emésztés utan elengedhetetlen a mintak
tisztitasa, ez azonban a célvegyiiletek széles polaritasi tartomanya miatt szamos kihivast tartogat. A
szakirodalomban korabban nem volt példa a GAG-ok tisztitdsi mddszereinek atfogo elemzésére.

Kutatomunkdm soran ezért célul tliztem ki egy olcso és hatékony szilard fazist extrakcios (SPE)
modszer fejelsztését kis mennyiségii bioldgiai mintakbol kinyert heparan-szulfat (HS) és kondroitin-
szulfat (CS) diszacharidok tisztitasara. Ezutan célom volt a fejlesztett moddszert alkalmazva
Osszehasonlitani prosztata- és emldrakos, valamint kornyezo szovetek GAG Osszetételét.

Elso 1épésként kifejlesztettem egy sajat toltési vatta-alapa HILIC szilard fazisu extrakcios
(SPE) modszert. Optimaltam az alkalmazott allofazis tipusat és mennyiségét, valamint a felviteli és
elicios oldoszerek Osszetételét, mennyiségét és hdmérsékletét. Megallapitottam, a mddszer kivaloan
alkalmazhato a polarisabb GAG diszacharidok tisztitasara. Kovetkezo 1épésben kilenc grafitalapu SPE
modszer részletes vizsgalatat végeztem el és kimutattam, hogy ezen modszerek az apolarisabb GAG
diszacharidok tisztitdsara alkalmasak. Mindezt figyelembe véve, kifejlesztettem egy kombinalt
modszert a két allofazis egymas utdni alkalmazasaval, mely alkalmasnak bizonyult GAG
diszacharidok torzitatlan tisztitasara kis mennyiségii komplex biolégiai mintakbdl.

Kutatomunkam masodik feleben Osszehasonlitottam joindulata prosztata
megnagyobbodasos, prosztatarakos, emlorakos és hozza tartozé kérnyezoé normal szoveti régiok
CS, HS, valamint proteoglikin vazfehérje osszetételét. Megallapitottam, hogy mindkét szovettipus
esetén novekedés tapasztalhatdo a tumoros elvaltozasok kialakulasaval a HS és CS lancok
osszmennyiségében egyarant. A HS szulfataciojanak mértéke mindkét szovet esetén alacsonyabb volt
a tumoros régiokban, mig a CS szulfatacioja a prosztataszovetekben alacsonyabb, az
emloszovetekben pedig magasabb volt a tumoros régiokban a nem-tumoros szoveti részekhez képest.
Emellett tobb azonos és eltérd iranyu valtozas volt kimutathato a kitlintetett szulfatacidos poziciok
betoltottségében is.

A kifejlesztett modszerek segitségével kimutatott valtozdsok hozzajarulhatnak a tumoros
elvaltozdsok molekularis folyamatainak megértéséhez, ¢és nagy esetszamu validalasuk utan
hozzajarulhatnak ujfajta diagnosztikai és kezelési modszerek fejlesztéséhez.
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Konjugacio 3D és 2D aromas rendszerek kozt: valoban létezik? A karboran
kapcsolt heterociklusok esete

Harcsa-Pintér Zsofia, III. évf. (BSc)

Témavezeté: Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Konzulens:  Dr. Buzsaki Daniel tudomanyos munkatars
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Az aromassag mint fogalom kozponti téméja a kémianak. Az elmult években szamos
kozlemény jelent meg kiilonbozd tipusu aromas rendszerekrdl és azok lehetséges
konjugéciojarol. Munkam sordn karboran kapcsolt heterociklusok aroméssagat vizsgaltam és
bizonyitottam, hogy a korabbi elméletekkel ellentétben nagyon kismértékii konjugacié valdsul
meg a 2D és 3D aromas rendszerek kozt.

Nem 2D aromds - 2D aromas
@Q @9 g @\g @IQ
B C BCl « BH « CH X=CH,NR, 0O, S
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Immobilizalt antitestek vizsgalata Protein M és képalkoto feliileti plazmon-
rezonancia alkalmazasaval

Barna Sara, II. évf. (MSc)

Témavezeté: Dr. Gyurcsanyi E. Rébert egyetemi docens, tanszékvezetd
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Konzulens:  Bognar Zséfia PhD-hallgato
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A Protein M egy univerzalis antitestkotd fehérje, amely az antitest variabilis részéhez
kapcsolodva képes megakadalyozni az antitest-antigén komplex létrejottét. [1] Ennek kovetkeztében
alkalmas lehet altalanos reagensként antitest mddositott feliiletek jellemzésére, illetve 1 kompetitiv
immunanalitikai eljarasok kifejlesztésére is. A kutatomunka soran célom a Protein M antitestko6to
fehérje karakterizalasa volt, nagy hangsulyt fektetve a fehérje antitest-antigén kotést gatld hatasara. A
mérések soran képalkoto feliileti plazmon rezonanciat (SPRi) alkalmaztam, amely modszer képes az
antitest-antigén kolcsonhastasok jelolésmentes, valos idejii és nagy ateresztoképességii nyomon
kovetésére.

A vizsgalatokat fehérje antigének széles mérettartomanyaban végeztem: NT-proBNP (8,5 kDa)
< Spike Protein RBD (25 kDa) < ¢Tnl (34,6 kDa) < CRP (125 kDa) < IgE (190 kDa) < SARS-CoV-2
VLP, tobbféle, az antigénekre specifikus antitestet felhasznalva. A mérések soran azt tapasztaltam, hogy
az egyes antigének méretének novekedésével, a Protein M altali antigén kiszoritas mértéke is névekvo
tendenciat mutat. A kisméretii (8-125 kDa) antigének esetén nem tapasztaltam szignifikans kiilonbséget
az antigén kotodésének mértékében a Protein M-mel gatolt és a szabadon hagyott kotéhelyek kozott.
Azonban a nagyobb méretii IgE-re specifikus antitest esetén a Protein M kétédése mar tobb, mint 50%-
kal csokkentette az antigén kotddését. A SARS-CoV-2 VLP vizsgalatakor a Protein M-mel elézetesen
blokkolt antitest a szabad kotési képesség kevesebb, mint 20 szazalékanak megkdtésére volt alkalmas.

Ezek alapjan feltételezhetd, hogy a Protein M fehérje antigénkdtés gatld hatasa sztérikus okokra
vezethetd vissza. Ennek bizonyitasara NT-proBNP antigént biotinilaltam, majd sztreptavidinnel
reagaltatva jelentésen megndveltem a méretét. Az antigén a biotinilalas hatdsara nem vesztette el
antitestkoto képességét, igy meg tudtam hatarozni a megndvelt méretii antigénre is a szabad és blokkolt
helyekhez valo kotédés mértékét. A nativ NT-proBNP-vel Gsszehasonlitva az eredményeket lathato,
hogy a méretndvelés hatasara a Protein M blokkold hatasa jelentésen megnovekedett. Ezzel sikeriilt
bizonyitanom, hogy a Protein M fehérje az antigén-antitest komplex létrejottét sztérikus okok miatt
gatolja.

1. RK Grover, X Zhu, T Nieusma, et al., A structurally distinct human mycoplasma protein that

generically blocks antigen-antibody union. Science 2014, 343, 656-661.

— 25—



ANALITIKAI ES SZAMITASOS KEMIA SZEKCIO

Szénhidratkeverékek vizsgalata kozeli infravoros spektroszkopiaval és
sokvaltozos adatelemzéssel

G4l Zalan, IV. évf. (BSc)

Témavezetdk: Slezsak Janos egyetemi tanarsegéd
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudomanyi Tanszék
Dr. Gergely Szilveszter egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudomanyi Tanszék

A gyogyszer- s ¢élelmiszeriparban gyakran van sziikség nem csak tiszta komponensek,
hanem kiilonb6zé porkeverékek gyors, nagy ateresztOképességli vizsgalatara. A rezgési
spektroszkopiai modszerek koziil a kozeli infravords (near infrared, NIR) technika
roncsolasmentesen képes nem csak kémiai, hanem egyes fizikai jellemzdk meghatdrozésara is.
Kutatdasom soran kiilonbozo, eltérd fizikai és kémiai jellemzdokkel bird szénhidrat alapu
modellrendszereket vizsgalok NIR spektroszkopidval. Munkdmban kiilon figyelmet szentelek
a mintael6készités mérési eredményeket befolydsold aspektusanak, nevezetesen az eltérd
szemcseméret €s a szétosztdlyozodas spektroszkopiai mérésekre gyakorolt hatdsanak. A
vizsgalt porkeverékek dsszedllitdsakor a célom tobbek kozott az volt, hogy benniik az egyes
monoszacharidok, illetve a beldliik felépiild diszacharidok aranyat meg tudjam hatarozni az
infravoros spektrumok alapjan. A keverékekrdl az eltérd optikai rendszerli késziilékkel felvett
spektrumokat kiilonboz6 spektrum-elékezelési és sokvaltozos adatelemzé modszerekkel
értékelem ki. Célom, hogy megtaldljam az alkalmazott késziilékek és a kiértékelési modszerek
olyan kombindcidjat, melyet a megfeleld spektrumszakaszokon és a megfeleld sorrendben
alkalmazva a kés6bbiekben lehetdveé valhat a vizsgalt rendszerekhez hasonl6 porkeverékek NIR
alapl mindsitése akar kvalitativ, akar kvantitativ jellemzdk alapjan.
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Trifoszfanligandumok koordinacios képességének vizsgalata
komplexképzési reakciokban

Gal Dalma, II. évf. (MSc)
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BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Konzulens:  Dr. Kelemen Zsolt egyetemi adjunktus

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A tercier foszfanligandumok (PR3) jelentds szerepet jatszanak az atmenetifém katalizalt
keresztkapcsolasi reakciokban. Bar a foszfanok altalaban kozvetleniil nem vesznek részt a
reakciokban, de jelentdsen befolyasoljak a katalizator kozponti fématomjanak tulajdonsagait.
Koordinativ kotés kialakitasanak szempontjabol c-donorként és m-akceptorként viselkednek,
igy egy stabilabb kotést tudnak kialakitani a fémmel.

TDK-munkam soran harom foszforatomot tartalmaz6 >P-CH,-P(NEt2)-CH2-P< tipusu
trifoszfanligandum komplexképzési reakcioit tanulmanyoztam. Elészor megvizsgaltamtam a
kiilonb6z6 foszforatomok koordinacids képességeit, majd karbonil vegyiiletekkel, Cr(CO)gs,
Mo(CO)s, W(CO)s és Fe(CO)s reagaltattam a ligandumot. Arra kerestem a valaszt, hogy az
abran szerepld lehetséges komplexek koziil, melyek keletkezhetnek. A termékeket kiilonb6z6
spektroszkopiai moddszerek, illetve egykristdly rontgendiffrakcios mérések segitségével

karakterizaltam.
TI\IEtZ
{Bu, P <N P N PrBu,
M(CO),
N TEtz
/Bu, p g N P/Bu,
e - ™ |
1Bu, l)/\P/\],FBHZ M(CO), M(CO),
‘ 1‘\1132
‘ 1Bu, S P/Bu,
TEtz M(CO),
P
{BUZ P: I e PIBUZ
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Foszfol vagy foszfetén? Melyik a megfelelo kanyar a potencialis energia
feliileten?

Kovacs Maté Barnabas, I1. évf. (MSc)
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BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A foszfortartalmt heterociklusok régédta az érdeklédés kozpontjaban allnak, fontos
felhasznalasi teriiletiik napjainkban az OLED-ek ¢és a fotoelektronika. Emiatt fontos, hogy tjabb
¢s jabb ilyen vegylileteket szintetizaljunk és ezek fotofizikai tulajdonsagait vizsgalatonak
vessiik ala.

A Kasseli Egyetemen egy uj szintézis modszerrel allitottak elé foszfor tartalmu
heterociklusokat, azonban a reakcidban keletkez6 termékek koriilményektdl vald fiiggésére
nem taldltak egyértelmli magyarazatot. A szamitasos kémi eszkoztaraval sikeriilt feltérképezni
a mechanizmust ¢&s javaslatot is tudtunk tenni a reakciokoriilmények megteleld
megvalasztasara, hogy a kivant termékre tudjak optimalizalni a reakciot. A végsé gylirlizaro
1épésnél két izomer is keletkezhet, amit az /. dbra mutat be. A témabol a Chemistry — A
European Journal ujsagban jelent meg kozleményiink, melyet volt lehetdséglink az 0jsag
boritdjan is mlivészi médon megjeleniteni, ahol a mechanizmus vizsgalat fontossagara hivtuk
fel a figyelmet, ezzel is mutatva jelentds hozzajarulasunkat a projekthez.

H H H H
H ——H
H H H
1H-Foszfol Vmil-foszfetén Allil-foszfan

1. abra — Az 1H-foszfol, a Vinil-foszfetén és egy Allil-foszfan szerkezete, amelyek egymdssal
konstitucios izomeri viszonyban dllnak
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Czompoly Otté PhD-hallgato

ELKH EK Sugérvédelmi és Kornyezetfizikai Laboratorium

Az agyagasvanyok fontos szerepet jatszanak a nagyaktivitdsu hulladéktarolok
gatrendszerében, hiszen f6 6sszetevoként vannak jelen az agyagos befogadé kdzetekben. Jelen
munka célja a természetes gatként szolgaldé bodai agyagkd radionuklid-visszatartd
képességének értékeléséhez kobaltra vonatkozo szorpcidés és diffuzids tulajdonsagok
vizsgalata.

Kinetikai vizsgélatokat kovetden szorpcids izoterma felvételét végeztiik poritott, és
elézetesen kondicionalt vékonycsiszolat mintdkon szintetikus porusviz felhasznéaldsaval. A
kozel azonos kdtddési mechanizmus €s a kotési helyek valoszinli hasonldsdga miatt a kobalt és
nikkel kationok szorpcios tulajdonsagait kompetitiv koriilmények kozott is vizsgaltuk. A
kisérleteket kiilonbozd koncentraciokon hajtottuk végre, mivel a kis mennyiségli kobalt
meghatdrozasa agyagos kozegben méréstechnikai nehézségeket hordoz magaban. A kisérletek
soran a folyadékfazisban mérhetd koncentraciokat ICP—OES-, TXRF- ¢és IC-mérésekkel
kovettiik, a szilardfazisok vizsgéalatat u-XRF-mérésekkel végeztiik.

A BAF-furatokon végzett szorpcids izoterma nagyon hasonlé az irodalomban talalhato
egyeéb agyagos formaciokon végzett kisérletek eredményeihez. A kobalt nagy vastartalom
melletti XRF-mérésénél adodo, korabban megfigyelt nehézségeket ki tudtuk kiiszobolni.
Szinkrotronos méréssel bizonyitani tudtuk az XRF-mérések PyMCA programmal torténd
kiértékelésének helyességét. A vékonycsiszolatokon végzett pu-XRF-méréseket kiértékelve
korrelacidvizsgalattal megallapithatd, hogy a kobalt elsésorban a jellemz6 agyagasvanyokkal
megegyez0 kémiai Osszetételii helyekre kotddik. Beigazolddtak a kobalt és nikkel hasonlo
szorpcids tulajdonsdgai, nagyon sz€p korrelacid figyelhetdé meg mikroszkopikus mérések
kiértékelése sordn. XANES-mérésekkel vizsgalt csiszolatok spektrumai alapjan megallapithato
volt, hogy nem tortént kicsapodas a folyadékfazisbol, illetve a kobalt oxidacios allapotaban nem
tortént szignifikans valtozas a szorpcio soran.

Az attoréses geometriaban végzett diffuzios kisérleteknél a kdzetben a kobalt jellegzetes

crer

kiszamitottam a kobalt effektiv és latszolagos difftizios egyiitthatojat, illetve az attérési idot is
meghataroztam.
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A gyodgyszerhatéanyagok készitménytechnologiai segédanyagok jelenlétében végzett
heterogén kristalyositasa igéretes kutatdsi irany a hatdéanyag morfologiai tulajdonsagainak
javitasaban. A segédanyagok egyarant befolyasolhatjak a kristalyos termék szemcseméretet, és
szemcseméreteloszlasat, kristalyhabitusat, egyes esetekben adott kristalyszerkezet kialakulasat
indukdlhatjdk. Ilyen moédon meghatdrozhatjdk a hatéanyagok oldodési sebességét és
gordiilékenységét, mindezzel megteremthetik a kiméletesebb és gazdasagosabb formulalasi
eljaras kialakitasat. Ennek értelmében kutatomunkam célja a famotidin modellhatbanyag
esetében olyan polimer segédanyag(ok) megtaldlasa €s hatisainak részletes vizsgalata, mellyel
a hatoanyag fizikai tulajdonsagai (kristalyalak, gordiilékenység) nagymértékben javithatdak.

A vizsgéaland6 segédanyagok korét a hatdanyaggal kialakithatdo masodlagos kolcsonhatasok
lehetéségével, valamint az oldhat6sagok feltérképezésével hataroztam meg. Igy az elékisérletek
soran tobb segédanyaggal sziirdvizsgalatot végeztem, majd a termelés adatok és a termékek
mikroszkopos vizsgalataval (aggregatumképzdodés) a segédanyagok korét két polimerre, a
mikrokristalyos cellulozra (MCC) és a natrium-karboxi-metil-cellul6z-mikrokristalyos
cellulozra (NaCMC-MCC) sziikitettem le. Itt a hatéanyag segédanyag feliiletére torténd
kristalyosodasat, azaz gordiilékenység javitd aggregatumok képzddését tapasztaltam. A
folyamatiranyitott kristalyositoban elvégzett méretnovelési 1épésben a kedvezébb NaCMC-
MCC segédanyag hatasat egy 3 faktoros kisérlettervvel tanulmanyoztam. Vizsgéltam a hiitési
sebesség, a segédanyag mennyiség, ¢és az utokevertetési idd hatdsat a termelésre,
kristalyméretre, habitusra és adagolhatosagra. A kapott termelés értékek alapjan a polimer
gdcképzo hatasa miatt, gyors hiitési sebességnél jelentds, mintegy 30%-o0s termelésndvekedést
tapasztaltam a polimer nélkiili referencia kisérlethez képest. A termékek gordiilékenységénél a
referencia minta kedvezd kategéridjabol a termék polimerrel tobb esetben a jo €s kivalo
gordiilékenységi kategoriaba esett.

Osszeségében megallapithatd, hogy segédanyag segitségével sikeriilt a hatdanyag

ugyanazon kristalyformajat jo termeléssel, kivalo porreologiai tulajdonsagokkal kristalyositani.
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Kertész Erik, II. évf. (MSc)

Témavezeté: Dr. Benké Zoltan egyetemi docens
BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A fémorganikus és koordinacios kémia teriiletén az elmult par évtizedben élénk érdeklédés ovezi a
pniktogén csoportot (15. csoport), sokoldalu koordinacids és katalitikus tulajdonsagaik miatt. Kozel fél
¢vszazada a nemesfém katalizis forradalmasitotta a kémiai szintéziseket. Azonban ezen, féleg d-
mezdbeli fémek iranti hatalmas igény az évtizedek soran jelentdsen kimeritette a gazdasagosan
kitermelhetd lelohelyeket, ami jelentOs dragulasukhoz vezetett. Napjainkban a nehezebb pniktogének
(As, Sb, Bi) viragkora alakul ki koszonhetden potens katalitikus tulajdonsagaiknak, mely a fécsoportban
igen ritkdnak tekinthetd.

A focsoportbeli elemek fémorganikus és komplexkémiajanak egyik ujabb, igéretes kutatasi teriilete a
pniktogén elemeket formalisan +I-es oxidacios allapotban tartalmazé vegyliletek, a Lewis-bazisokkal
stabilizalt pniktinidének (R—E, ahol E = P, As, Sb vagy Bi) tanulmanyozasa. 2010-ben Libor Dostal és
munkatarsainak sikeriilt N,C,N-ligandum altal stabilizalt nehezebb pniktinidén kelatokat eléallitani.[1]
Ezen kutatdcsoporttal egylittmiikodve Ujonnan szintetizalt hagyomanyos és 0j generacios kelat-
komplexek szerkezetét és tulajdonsagait vizsgaltam. (/. dbra)

Az (1) és (2) tipusu vegyiiletekben a pniktogén centrumot eltéré kolcsonhatasok stabilizaljak, igy a
komplexek szerkezete és reaktivitasa is jelentGsen eltér. Ezen vegyiiletek oxidaloszerekkel vald
reakciojat kovetéen eddig precedens nélkiili tautomerizaciot figyeltek meg. A reakcio elsé 1épésében a
E' centrum E"'-ma oxidalodik, mig megfelelé redukald agenssel (példaul pinakolboran), a pniktogén
centrum visszaredukalhatd. A szerkezet és tautomerizacio vizsgalata mellett, a vegyiiletek optikai
tulajdonsagainak megértése céljabol TD-DFT szamitasokat végeztem.[2]
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1. abra. A vizsgadltat targydt képezd kelat-komplexek

[1] P. Simon, F. de Proft, R. Jambor, A. Ruazi¢ka, L. Dostal, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. (2010) 49(32): 5468-5471.
https://doi.org/10.1002/anie.201002209

[2] J. Zechovsky, E. Kertész, V. Kremladek, M. Hejda, T. Mikysek, M. Erben, A.Riizicka, R. Jambor, Z. Benkd, L. Dostal, Organometallics
(2022) 41(18): 2535-2550. https://doi.org/10.1021/acs.organomet.2c00236
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A gyogyszerkonyvekben eloirt egyik legfontosabb mindségellenérzé analitikai teszt az in vitro
kioldodasvizsgalat. A gyogyszeriparban terjedd folyamatos technoldgiaji gyartashoz
nehézkesen igazithato kioldoddsmérés kivaltasara alkalmas analitikai modszer kifejlesztésére

torekedtiink, mellyel a kioldodasprofil a gyartas kozben, at-line/in-line meghatarozhato.

TDK munkdmban elGszor alkalmaztunk Raman-térképezést az in vitro kioldodasprofil
roncsolasmentes becslésére nyujtott hatdanyagleadast tablettaknal. A Raman-térkép
tartalmazza a tabletta kioldodasat meghataroz6 kémiai informaciokat. Megfeleld adatelemzési

technikakkal ezek az informéciok szamszeriisitve kinyerhetdk a kémiai térképbdl.

Kisérleteink soran a kiolddédasprofil modositasahoz kiilonb6zé mennyiségli és szemcseméretii
hidroxipropil-metilcelluloz (HPMC) matrixképz6t hasznaltam, a nyujtott hatéanyagleadasu

tablettak készitéseére. Felvettem ezen tablettak Raman-térképeit, majd meghataroztam a HPMC-

crcr

Ezutan térképeket kétféle, a koncentraciok diszkretizalasan és waveleteken alapuldo modszerrel
hisztogramokka alakitottuk, melyeken fokomponens-analizist (PCA) végeztiink. Ugy talaltuk,

crer

szemcsemeéretével fligg Ossze.

Az egyes tablettdk két fokomponens-egyiitthatd értékét bemeneti értékként hasznaltuk
mesterséges neuralis halok (ANN) tanitasahoz, melyek kielégitd pontossaggal josoltak meg a

vizsgalt tablettak in vitro kioldodasgdrbéit.

A Kkisérleteinkben hasznélt modszerek lefektetik az alapjait egy joval nagyobb volumenii
kioldodasbecslésnek, amint a Raman-térképezés gyorsan fejlédd technoldgidja lehetévé teszi
mintak sokasdganak gyors elemzését, a technologia alkalmazhatévd valhat folyamatos

lizemben gyartott gyogyszerek gyorsabb at-line/in-line minéségellendérzésére.
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Farkas Szabolcs, II. évf. (MSc)

Témavezeté: Dr. Lagzi Istvan Laszlé egyetemi docens
BME Fizika Tanszék

A legegyszeriibb reakcio-diffuzios rendszerben a reagensek térben szeparaltak. Az
egyik reagens egy gélben van eloszlatva, mig a masik kiviilr6l diffundal a gélbe. Az ilyen
rendszerekben a reakcio és diffizid csatolasa specialis lehetdséget nyujt bizonyos részecskék

¢s kristalyok szintézisére.

Reakcid-diffuzids reakciok egy tobb mint szaz éve ismert jelensége a Liesegang-
jelenség, amely soran a kisérleti elrendezéstdl fliggden periodikus savok, illetve gytirtik
alkotnak. A Liesegang-jelenség klasszikusan csapadékos reakciora jellemz0, viszont nemrég
megfigyelték a jelenséget a zeolitszeri imidazolat vazszerkezet-8 (ZIF-8) esetében is, amely a
szerves-fémkoordinacios vazszerkezetek (MOF) egy csaladjanak tagja. A ZIF vegyiiletcsalad
egyediilallo tulajdonsagai miatt (nagy fajlagos feliilet, stabilitds) nagy érdeklédésnek 6rvend és

ezért egy Ujfajta szintézismodszer fontos mérfoldko lehet a kutatasi teriileten.

Munkam sordn a ZIF-8 esetén megfigyelt jelenség kibdvitésével foglalkoztam, mas
atmeneti fémionok és a 2-metil-imidazol (2-met) reakciojanak vizsgalataval egy klasszikus
Liesegang kisérleti elrendezéseben. A fémionok agardzgélben voltak eloszlatva, a 2-met
kiviilrél diffundalt. Szamos esetben periodikus csapadékképzddés volt megfigyelhetd. Tobb
paraméternek (reagens- és gélkoncentracio, olddszerdsszetétel) vizsgaltam a jelenségre

gyakorolt hatasat. Sikeresen allitottam el6 korabban nem dokumentalt periodikus

crer

Eredményeim ravildgitanak a Liesegang-jelenség univerzalis mivoltara és a jelenség
még nem felfedezett részleteire, tovabba a ZIF-ek és ZIF-analdogok egy ujfajta szintézis

modszerében rejlo lehetdségekre.
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Munkdmban a fémklaszter altal katalizalt szén-dioxid elektroredukcios folyamatok
altalanos kozegének szamitd viz szerepét értelmeztem kvantumkémiai szamitégépes
modellezés segitségével. Vizsgaltam az altalanosan elterjedt szamitasos hidrogénelektrod-
modell szisztematikus alkalmazhatésagit a szamitdsok soran, illetve, hogy mennyiben
befolyasolja a kapott eredményeket az implicit oldoszermodell alkalmazasaval 6sszehasonlitva
az expliciten szimulalt viz. Vizsgaltam tovabba, hogy az oldoszer szerepén til van-e a jelenlévo
viznek esetlegesen reagens szerepe is a folyamatban, befolyasolja-e barmilyen mértékben a
redukcid lefolyasat, a folyamat mechanizmusét vagy annak termodinamikai, illetve kinetikai

paramétereit.

A szamitasaim azt mutattak, hogy a viz nem csupan oldoszerként, illetve protonforrasként
van jelen a redukcid soran, hanem szerepe 0sszetett, igy a szakirodalomban gyakran alkalmazott
implicit vizmodellekkel kapott eredményekhez képest méas mechanizmussal jatszodik le a
reakcid. Az alkalmazott potencial fliggvényében a viz reagal a katalizator feliiletén, ezzel
megvaltoztatja a klaszter tulajdonképpeni aktiv centrumat, mely tehdt nem maga a csupasz
rézklaszter, hanem a feliiletéhez kotott vizeket, valamint a fém oxidaciojat is figyelembe kell
venni. Az érkezd szén-dioxidot mar az adszorpcid soran redukalja a katalizator feliiletéhez
kotott viz, ezt kovetden a klaszter feliiletéhez kotott vizmolekulak reagalnak tovabb, mikdzben
hidrogéngéz fejlédik. A molekuladinamikai vizsgalatok ramutattak tovabba arra, hogy akar egy
vizmolekula explicit szimulacidja esetén is mas reakciok jatszodnak le és mas termékekhez
jutunk, mint a gdzfazisban vagy implicit olddszerben szimulalt folyamatok esetén. A pontos
szamitasokhoz tehat célravezetd legalabb az elsé olddszerhéjat expliciten szimuldlni, hiszen
sok esetben az nem csupan kvantitativ, de kvalitativ modon is megvaltoztatja a
reakcioutvonalak lefutdsat. Munkdm arra is ramutat, hogy pontosan milyen esetekben
sziikséges explicit vizzel szamolni és milyen kovetkeztetések vonhatoak le implicit olddszerrel

végzett szamitasokbol.
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A fotokrém vegyiiletek kiilonleges tulajdonsaga, hogy adott hullimhosszl fénnyel besugarozva
megvaltozik a molekularis szerkezetiik. A reakcid reverzibilis, a visszaalakulas torténhet mas
hullamhosszu fény hatasara vagy termikus uton. A fotokapcsoldok olyan specialis fotokrom vegyiiletek,
melyekre nem jellemz0 a termikus visszaalakulas, szerkezetiiket tartésan megorzik. Optikai
szenzorokban és memoridkban, valamint gydgyszermolekulak célba juttatdsdban vald alkalmazasuk 1ij
dimenzidkat nyit az anyagtudomany és orvostudomany szamara.

Kutatdsaimban a 7-dietilamino-4-metil-kumarin-3-il-vinil-metilpiridin-1-ium-jodid (BMG-
372) fotokapcsoldo molekulat vizsgaltam, amely zold fény hatasara a stabilabb transz-formabol
citromsarga cisz-formava alakul at. UV-sugarzas hatasara visszaalakul a narancssarga transz-formava.
A BMG-372 1j vegyiilet, a Természettudomanyi Kutatokézpontban allitottak eld.

transz-BMG-372 cisz-BMG-372

Mivel a két forma szine eltérd, a fotoizomerizacios reakcié mindkét iranyba kévetheté UV-Vis
abszorpcios spektroszkopia segitségével. A fluoreszcencia kisérletek azt mutattak, hogy a transz forma
erdsen emittal, ezzel szemben a cisz forma emisszidja nem mérheto.

A gerjesztett allapotban végbemend folyamatokat kémiai aktinometrias és fluoreszcencia
kvantumhatasfok méréssel vizsgaltam. A kisérleti eredményeket Osszevetettem a Tanszéken végzett
kvantumkémiai szamitas eredményeivel, mely igazolta a termikus visszaalakulas kis valosziniiségét. A
két forma szerkezetét optikai és NMR spektroszkopiai modszerrel igazoltam.
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A szisztémas és helyi gyodgyszeradagolas egyik népszeri modja a mukoadhéziv
tablettakkal és tapaszokkal kiilonb6z0 nyalkahartydkon keresztiill megvalosuld hatdanyag
leadéds. A mukoadhézid soran lejatsz6dod folyamatok tanulmanyozéasa és megértése ezért igen
fontos, ugyanakkor a bioldgiai mintakon végzett vizsgalatok a mintédk természetes diverzitasa
miatt nehézkes. Tobb kutatds is arra az eredményre jutott, hogy szintetikus nyalkahartya-
analogok segitségével a mukoadhézio folyamata jol modellezheto lehet. A szintetikus analégok
szamottevd eldnye a biologiai mintakhoz képest a konnyebb kezelhetdség és a jobb
reprodukalhatésag. A polimer hidrogélek igéretes nyalkahartya-analégok, mely elsdsorban a
természetes nyalkahartydhoz hasonldéan viszkoelasztikus sajatossdguknak koszonhetd. Ezen
rendszerek nyélkahartya-analogként torténd alkalmazasdhoz nélkiilozhetetlen az adhézids
viselkedésiik minél atfogobb megismerése, mely a szakirodalomban még csak kevéssé vizsgalt
teriilet.

A Léagy Anyagok Kutatocsoport mesterséges nyalkahartya-analdog hidrogéleket
fejlesztett ki az elmult években a mukoadhézié reprodukalhatd modellezésére. A témahoz
kapcsolodoan sajat kutatomunkam lényegi része poli(vinil-alkohol) (PVA) hidrogélek felszinén
szilard polimer tablettak tapadéasanak jellemzése, valamint a tapadast befolydsold tényezdk
felderitése. A mérésekhez fagyasztds-olvasztisos modszerrel fizikailag térhaldsitott PVA
géleket allitottam eld. Ezeken a hidrogéleken altalam préselt polimer referencia tablettakkal
egytengelyll nyultassal mértem az adhézidés munkat €s az adhézios erdt. Vizsgaltam milyen
kapcsolat 4ll fenn az éltalam eldallitott hidrogélek adhézids és reoldgiai tulajdonsagai kozott,
valamint, hogy a deformacidsebesség valtoztatdsdnak milyen hatasa van a mért erdre €s
munkara. A hidrogélek viszkoelasztikus tulajdonséagait kétféle moédon, a polimer koncentracio,
valamint a fagyasztas-olvasztas ciklusok szdmanak valtoztatasaval szabalyoztam. Az elkészitett
hidrogéleket oszcillacios reologiai vizsgalattal és szakitoszilardsaguk mérésével jellemeztem.
A lagy hidrogélek szakitoszilardsaganak mérésehez piskdta alakll probatesteket ontdttem €s
egyedi befogasi modszert dolgoztam ki. A hidrogélek merevségének ¢€s a tabletta tipusanak
fliggvényében valtozott a mért adhézidés munka és erd, valamint a tonkremenetel tipusa. A
lagyabb hidrogélek esetében a tabletta adhézids elvalasa helyett a gél elszakadasat, azaz
koheziv tonkremenetelét tapasztaltam. Az adhézids vizsgalatbol szamolt szakitdszilardsag jol
korrelalt a piskota alaku probatestek szakitoszildrdsagaval. A gélek merevségének
novekedésével az adheziv elvalas volt jellemzd és mind az adhézids munka, mind az adhézios
erd maximumos gorbe szerint valtozott.

A bemutatott kutatds a BME-EGA-02 szamu projekt részeként az Innovacios és Technoldgiai
Minisztérium Nemzeti Kutatési Fejlesztési és Innovacios Alapbol nyujtott tamogatassal, a TKP2021
palyazati program finanszirozasaban valosult meg.
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A korrozi6 elleni védelem 1j lehetOségét biztosithatjak az ongydgyitd bevonatok, melyek
sériilésiik esetén is képesek ellatni funkciojukat. Kutatomunkam célkitiizése olyan pérusos,
amorf szilicium-dioxid (szilika) alapi nanobevonatok fejlesztése volt cinkhordozokon,
amelyek potencidlisan 6ngyogyito hatdssal rendelkeznek. A bevonatok 6ngyogyuld hatasat
kationos feliiletaktiv anyag (CTAB) porusrendszerben vald kapszuldzasaval kivantam
elérni, amely a bevonat sériilése esetén kidramlik a porusok belsejébdl, €s adszorbealodik a
sériilés kovetkeztében felszinre keriilo fém feliiletén, tovabbra is védve azt a korr6ziotol. Az
1d6 elotti kidramlést a bevonatok hidrofobizalasaval értem el.

A bevonatok szerkezetét, vastagsagat, valamint a porusokban csapdazodott kationos
modellanyag mennyiségét vékonyrétegoptikai (optikai spektroszkdpiai és ellipszometriai)
modszerekkel tanulmanyoztam. Feliiletét vizperemszogekkel, korr6ziovédo hatasat pedig
polarizacios elektrokémiai tesztekkel jellemeztem.

Megallapitottam, hogy a mintegy 150 nm vastag, 40%-os porozitasi bevonatok kb. 65-70%-
a tolthetd fel az inhibitormolekulakat modellezd6 CTAB-val. A CTAB-val feltoltott és
hidrofobizalt rétegek korrozidvédo hatasat jellemzd korrozids aramstirliség nagysagrenddel
volt kisebb, mint amelyet a bevonat nélkiili Zn esetén hatdroztam meg. Az elektrokémiai
teszteket elvégeztem megkarcolt bevonatokon is, melynek hatdsara romlott ugyan a korr6zi6
elleni védelem, de bebizonyosodott, hogy a vizsgalati modell j6 kiindulopont a munka

tovabbfejlesztéséhez.
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A lizoszémalis taroldsi zavarok olyan orokletes betegségek, melyek kovetkeztében a
szervezetben enzimhidnyos allapot alakul ki. Ilyen tipusu betegségek az Gsszefoglalonéven
kronikus hasnyalmirigy gyulladasként nevezett eltérd eredetli korok. Amennyiben az ilyen
betegségekben szenveddk nem kapnak megfeleld kezelést, az kiilonb6z6 stlyossagu tiinetekhez
vezethet, végstddiumban hasnyalmirigyrakhoz.

Az ilyen enzimhianyos allapotok kezelésére alkalmasak az enzimhelyettesitd terapidk
(ERT), amelyek soran kiilsd forrasbol szarmazé enzimeket juttatnak a paciens szervezetébe.
Kronikus hasnyalmirigy gyulladas esetében kombinalt készitményeket alkalmaznak, melyek
eltérd mennyiségekben lipazt, proteazt és amilazt tartalmaznak. Az enzimkészitmények
fejlesztése soran kiemelkedden fontos, hogy a formulacid soran az enzim megdrizze katalitikus
aktivitasat, valamint, hogy ez az aktivitas a lehetd legnagyobb mértékben hasznosuljon a terapia
céltertiletén. Ezért nélkiilozhetetlen a formulidcié gondos megtervezése és optimalizélasa,
valamint fontos, hogy olyan analitikai eljarassal rendelkezziink, amely ezeket a paramétereket
megbizhatoan és gyorsan tudja vizsgalni.

Kutatomunkank célja egy amilaz tartalmi nanoszalas preformulacié kifejlesztése volt,
mely a jovoben alternativaként szolgalhat a kronikus hasnyalmirigy gyulladds kezelését
szolgalo készitmény kifejlesztéséhez. Célunk volt tovabba egy olyan analitikai modszer
létrehozasa, amely a készitmény enzimaktivitdsdinak meghatidrozasara alkalmas. Az
enzimformula elkészitéséhez az amildzt elektrosztatikus szalképzéssel készitett poli(vinil-
alkohol) (PVA) és poli(vinil-pirrolidon) (PVP) nanoszéalakba csapdaztuk.
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A kozelmultban a megszamlalhaté szama fématombol felépiildé Un. fémklaszterek a
nanotudomany egyik legérdekesebb ¢és legigéretesebb anyagaiva valtak, mert fizikai és kémiai
tulajdonsagaik jelentdsen eltérnek az azonos atomokbol allo tombi anyagokétol. Az atomok kis szama
miatt a fémklaszterek diszkrét energiaszintekkel rendelkeznek, igy tulajdonsagaik erésen méret-, toltés-
és Osszetételfiiggdk, hiszen ezek kis mértékii valtoztatdsa is jelentdsen befolyasolja az
elektronszerkezetiiket. Kémiai tulajdonsaguk konny(i hangolhatosaga miatt igen igéretes katalizatorok
lehetnek, melyek nemcsak szamos, az iparban jelenleg is alkalmazott reakcidt tehetnek hatékonyabba,
de akar a gazdasagos szén-dioxid redukcié megvalositasahoz is hozzajarulhatnak. Egy kézelmultban
megjelent publikacid szerint a rézklaszterek jol katalizaljak a szén-dioxid termikus hidrogénezését [1],
azonban az azo6ta folyd intenziv kutatasok ellenére a reakcio részletes mechanizmusa nem ismert.

Korabbi munkam soran felderitettem a CO, gazfazist Cus klaszter altal termikusan katalizalt
hidrogénezés reakciomechanizmusat és arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy 6nmagaban ez a klaszter
nem eléggé hatékony katalizator [2]. Azonban a néhany atombdl all6 klaszterek esetében egy atom
kicserélésével (un. dopolassal), illetve toltésének megvaltoztatdsdval, a rendszer elektronszerkezete
erdsen megvaltozik, igy megfelelé dopoloatom €s toltés megvalasztasaval a katalitikus hatas is javithato.
Ezért kilonb6zo atmeneti fémekkel dopolt [3], illetve kiilonbozé toltésti [4,5] rézklaszter alapu
rendszereken végbemend CO: redukcids reakcidjat tanulmanyoztam stirtiség funkcional elméleten
alapul6d szamitdsokkal, tovabba a toltés vizsgalatakor a lehetséges intermedierek IR spektrumaét is
Osszevetettem dr. Joost Bakker (Radboudi Egyetem) kutatdocsoportjaval vald egyiittmiikodésbol
szarmazo kisérleti eredményekkel is. A szamitasokbol megallapithatd, hogy az egyes elektronszerkezeti
modositasok hogyan és miért gatoljak, vagy segitik el a CO2 redukciojat.

Az elektronszerkezet és a katalitikus hatas 6sszefliggésének megértésével tovabbi informacidkat
szerezhetlink, annak érdekében, hogy egy aktiv és gazdasagos katalizatort tervezhessiink.
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Az oldoszeres elektrosztatikus szalképzés egy korszerii technologia polimerek
feldolgozasara. Az eldallitott polimer matrixok nagy fajlagos feliilettel rendelkeznek, igy
idedlis hordozoi lehetnek gyodgyszer-hatéanyagoknak. A gyogyszerkészitmények gyartasanak
egyik fontos iranyzata az amorf szilard diszperzidk -eldallitasa. Az elektrosztatikus
szalképzéssel eldallitott polimer matrixok stabilizalhatjdk a hatéanyagot, ami a szokdsos
tarolasi koriilmények (5-25°C) kozott instabil molekuldk esetén fontos. A polimer
tulajdonsagaitol fliggden beallithatd a hatdanyag-kioldodas kinetikaja, ami pontos dozirozast
tesz lehet6vé.

A rifampicin egy instabil antibiotikum, amely mar a levegd paratartalmat megkdotve is
képes hidrolizalni. A szem bakterialis megbetegedéseinek kezelésére hasznalt szemcseppekben
sem stabil a rifampicin, ezért felbontas utan kevesebb, mint egy hétig hasznalhaté csupan a
készitmény. Ennek a problémanak a megoldasa lehet a rifampicint tartalmazo6 szilard diszperzio
készitése. Ez két titon valdsithaté meg. Eldallithatunk, gyorsan old6do6 rendszereket, amikbdl a
beteg sajat maga képes elkésziteni a gydgyszert (rekombinacids szemcseppek). Vagy elnyujtott
hatéanyag-leaddsi matrixokat készitlink, melyeket szemészeti inzertekként hasznalva
elkeriilhetjiik a szemcseppek altal okozott problémakat.

Munkam soran poliszukcinimid és poli(vinil-pirrolidon) oldoszeres elektrosztatikus
szalképzését vizsgaltam kiilonb6z6 polimer aranyok mellett. A két polimer vizben valo
oldhatosaga eltér, ezért a keverékiikbol késziilt matrixuk hatéanyag-leadd rendszerként
hasznalhatok (a hatdanyag-kioldédds profilja szabdlyozhatd). A poliszukcinimid kis
molekulatomege miatt nehezen szalképezhetd, ezért vizsgaltam a nagy molekulatomegii
poli(vinil-pirrolidon) hatasat a szalképezhetGségre. A szalképzéssel eldallitott matrixok
spektrofotometridval vizsgaltam. Az eredményeket statisztikai modszerekkel is értékeltem,
mivel a gyogyszerkészitmények mindsitésénél fontos, hogy a lehetd legjobban kizarjuk a
szubjektivitast. Az analizis soran a hatdéanyag-leadd rendszerben a hatéanyag-eloszlés
homogenitasanak vizsgalatara helyeztem a fokuszt, mivel ez nagyban meghatarozza az
eredmények megbizhatosagat €és a készitmény késdbbi alkalmazhatosagat.

A bemutatott kutatas a BME-NVA-02 szamu projekt részeként az Innovacios és
Technologiai Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbol nyujtott
tamogatassal, a TKP2021 palyazati program finanszirozasaban valdsult meg.
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A szuperkritikus fluidumok, foként a szén-dioxid, ipari léptékben is felhasznalt
oldoszerek. A szén-dioxid apoldris tulajdonsagabdl eredd oldoképesség-beli korlatait
jellemzéen néhany szazalékban hozzaadagolt egy, de egyes feladatoknal két segédoldoszerrel
hidaljak at. A Kutatocsoport korabbi kutatasai soran tobb, szén-dioxidbol és két szerves
oldoszerbdl allo terner rendszer fazisegyensulyait vizsgalta latdiiveges cellaban. Térfogat- és
nyomasvaltoztatas segitségével vizsgaltak ismert Osszetételll elegyek opalosodasi és kitisztulasi
pontjait, amely munkaba én is bekapcsolédtam. Az emlitett mérési modszer azonban
korlatozottan  alkalmas folyadékelegyek vizsgdlatdira. A  1égkdri nyomason és
szobahdmérsékleten folyadék halmazallapoti elegyek kompresszibilitasa a szén-dioxidot
tartalmazo rendszerekénél 1ényegesen kisebb, rendkiviil kicsi térfogat-valtoztatasi is rendkiviil
nagy eltérést okozhat a nyomasban.

Kutatomunkam célja egy, szerves folyadékelegyek vizsgélatara alkalmas automatizalt
berendezés kialakitdsa. Ehhez laboratoriumi autoklavban homogén folyadékfazisu tiszta
oldoszerekkel és ismert Osszetételii elegyekkel végeztem izochor méréseket. A késziilék
fokozatos, 1épcsdzetes flitése soran a homérséklet- és nyomasadatokat szamitdégép rogziti.
nyomas-homérséklet adatsorok rogzitésére vald alkalmassaganak igazolasahoz tiszta
oldészerek (ciklohexan, etanol) izochor viselkedését vizsgaltam. Az izoterm mérési szakaszok
nyomas-hdmérséklet adatainak ingadozasat nagy mennyiségii (t6bb szaz) adatpar atlagolasaval
kiiszoboltem ki. A mddszerfejlesztés jelen szakaszaban a tiszta komponensek mérései kielégitd
pontossaggal adjak vissza az irodalmi izochor vonalakat. A nyomastarté edény hdmérséklet- és
nyomasfiiggd térfogatkalibracidja utdn az aceton — 2-propanol elegyen vizsgaltam a modszer
alkalmazhatdsagat oldoszerelegyek esetén.

Az elegy izochor vonalait harom kiilonbozd Osszetétel mellett rogzitettem, kb. 30 °C-
50 °C hdémérséklettartomanyban. Az elegy komponenseinek az egyes izoterm mérési
1épcs6khdz tartozd nyomason és hdmérsékleten érvényes siirliségét a nemzetkdzi irodalomban
leirt modellek alapjan szamitottam. Az egyes komponensek autoklavba mért tomege, az emlitett
strliségek, illetve a nyomadstartd edény térfogatanak ismeretében becsiilhetd az elegyedést
emelt nyomason kiséré molaris térfogatvaltozas. Az aceton — 2-propanol elegyben az
elegyedési moltérfogat-valtozas a hdmérséklettdl (és a nyomastdl) nem mutatott €les fiiggést, a
mérések alapjan szamitott értékek hasonloak a 1égkdri nyomason leirt elegyedési moltérfogat-
véltozasokhoz.
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Munkdm célja olyan mezoporusos titan-dioxid bevonatok eldallitasa volt szol-gél eljarassal,
amelyek amellett, hogy fotokatalitikus hatastak, novelik transzparens hordozdjuk
fényateresztését. A bevonatokat martasos technikaval allitottam eld, fényateresztésiiket a 400-
800 nm-es tartomanyban felvett transzmittancia spektrumaikkal jellemeztem, amelyekbdl
vékonyrétegoptikai modellekkel becsiiltem a bevonatok vastagsagat és torésmutatojat. A
bevonatok fotokatalitikus hatdsara pedig a nyitott porusrendszerbe impregnalt rodamin 6G
molekuldk UV-fény hatédsara, szilard-levegd hatérfeliileten végbemend fotooxidacidjanak
tanulméanyozéasabol kovetkeztettem.

Az eredményeket elemezve megallapitottam, hogy a martassal eldallitott bevonatok telitett
vizgdzatmoszféraban torténd utdlagos ,,0regitése” megnoveli a mintak fényateresztését, mert
nd a bevonatok porozitdsa, és csdkken azok torésmutatdja. Az ,,0regités” soran bekovetkezd
szerkezetatalakulast mutatja, hogy a telitett vizg6zatmoszféraban kezelt bevonatok kevesebb
rodamin 6G szinezéket adszorbedltak, amelynek oka az, hogy az ,,0regités” kovetkeztében
csokken a porusok fajlagos feliilete. A kompakt szilika véddréteggel is ellatott, rodamin 6G
szinezékkel impregnalt mintdk UV-fénnyel torténd besugarzasat kovetden szamottevd
fotokatalitikus hatést tapasztaltam, és az liveglap fényateresztését mintegy 2%-kal meghaladé
integralt fényateresztés novekedést is kimutattam. Ezzel szemben az utdkezelés nélkiil
kialakitott TiO2-bevonatok 1,4%-kal csokkentették az iiveglapok fényateresztését.
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A Biomimetikus Technologidk Kutatdcsoportban egy CELSA (Central European Leuven
Strategic Alliance) palyazat keretében nagy szamu vegyiilet szovetspecifikus permeabilitasat
vizsgaljuk, az eredményeket pedig a KU Leuven keminformatikusai segitségével dolgozzuk
fel, jellemzden in silico QSPR (Quantitative Structure-Property Relationships) modellek
segitségével. Munkank sordn fizikai-kémiai tulajdonsédgaikban diverz htéanyagok
kereskedelmi forgalomban kaphatod, szovetspecifikus, polaros lipidrendszereken vald
penetraciés  képességét, valamint az adott lipidmembrdn visszatartdsit jellemzd
membranretenciojat vizsgaljuk egy nagy ateresztOképességli, in vitro permeabilitdsi modell
(PAMPA — Paralell Artificial Membrane Permeability Assay) segitségével. A mért adatokat az
ACD/Labs Percepta predikcios szoftver altal eldrejelzett fizikai-kémiai paramétereivel
Osszevetve, egyszerlibb matematikai Osszefiiggéseket keresiink, mig a leuven-i csoport
keminformatikai modszerekkel probalja jellemezni a permeabilitasi rendszerek viszonyat.
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A monoklonalis antitest-alapu gyogyszerkészitmények igen nagy jelentéséggel birnak a
gyogyszeriparban. Eléallitdsuk azonban bioreaktoros emldssejtes tenyészetekkel torténik,
amely igen komplex gyartastechnoldgiat igényel. Az innovativ, folyamatfeliigyel6 és analizalo
technoldgidk alkalmazasédval lehetdség nyilik a kritikus tenyésztési paraméterek valos-idejii
monitorozasara ¢és szabalyozasara a megfeleld6 mindségli antitestek hatékony eldallitasa
érdekében. Ezért kutatbmunkam soran adalimumab termeld kinai horcsog petefészek sejtek
bioreaktoros tenyésztését valdsitottam meg €s a kritikus tdpanyagkomponenseket inline Raman

spektroszkopia alkalmazaséaval valos-iddben monitoroztam és szabalyoztam.

A Raman-spektrumok kiértékelésére részleges legkisebb négyzetek modszerén alapuld
regresszios modelleket fejlesztettem ¢€s sikeresen kovettem a gliikkdz, arginin és laktat
valds-idejli informacio alapjan, egy automatizalt rendszer segitségével, a sejtek fogyasztasanak
megfeleléen adagoltam a tapanyagokat a bioreaktorba. A kidolgozott dinamikus tapanyag-
adagolasi stratégidban a pillanatnyi gliikéz, illetve arginin — mint indikator aminosav —
koncentraci6 alapjan szabalyoztam a gliikéz oldat és a tobbkomponensii tadpanyagoldatok

beadagolésat.

A kifejlesztett dinamikus tdpanyagadagolasi stratégia hatasara hosszabb tenyésztési idot
€s magasabb ¢l6 sejtszamot, igy tobb antitest terméket sikeriilt elérni. Az eredmények
bizonyitjak, hogy az inline Raman-spektroszkopia alkalmas moddszer biotechnoldgiai
folyamatok valos-idejii monitorozasara ¢és szabalyozasara. Tovabba a valdsidejli informacid
lehetdséget ad a folyamatok jobb megértésére és eldsegiti a tenyésztési folyamatparaméterek

optimalizalasat.
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A sejtekben zajlo folyamatok monitorozasahoz -elengedhetetlen fontossagu a
makromolekulak kolcsonhatasanak €s kolokalizacidjanak vizsgalata. Erre alkalmas technika a
konfokalis mikroszkopia, kiillonbozo fluoreszcens jelolésekkel. Arra, hogy a molekuldk sejten
beliili helyzetét minél pontosabban megfigyelhessiik, a szuper-felbontastt mikroszkopia ad
lehetdséget, mely az Abbe-féle diffrakcids limit meghaladasaval lehetévé teszi a 200 nm-nél
kisebb strukturdk detektalasat is. E modszerek esetében elvaras, hogy a jeldlések
biokompatibilisek, szelektivek és helyspecifikusak legyenek, illetve hattérmentes legyen a
detektalds. Erre adnak lehetdséget a kémiai bioldgia terén elért eredmények, mint példaul az
onjelolé  enzimek alkalmazasa. Kutatocsoportunkban fluoreszcens jelolésre alkalmas
(fluorogén) festékeket allitanak eld, melyek irdnyaban elvaras, hogy szuperfelbontasu
mikroszkopiara is alkalmasak legyenek. Ezek a festékek vagy bioortogonalis funkcios
csoporton keresztiill kapcsolhatok a kiillonb6zé o0njelold enzimek szubratjdhoz sejtes
kornyezetben, vagy eleve a szubsztrathoz kovalensen kapcsolt forméban is hasznalhatok. A
megfeleld festékek alkalmazasaval egy idoben akar haromszinii fluoreszcens jeldlés is
megvalosithatd. Eppen ezért célunk volt tobbszinii fluoreszcens jelolési eljarasok
optimalizalasa €16 sejteken. Ehhez el6szor a kutatdcsoport rendelkezésére allo, kiilonbozo
festékek tesztelésére szolgalod plazmid-tar segitségével kellett olyan plazmidokat eléallitanunk,
melyekben a vizsgdlandd, pontencialis terdpids célpontnak tekinthetd fehérjék kodolod
szekvencigjat egy-egy Onjelold enzim kodold szekvencidjaval kapcsoljuk. Célunk tovabba
megvizsgalni a plazmidok hasznalhatosagat, az elkészitett vektorok 4&ltal meghatarozott
fehérjék kifejezodését emlds sejtekbe vald transzfektdlassal, kiillonb6zé kombinacidkban
fluoreszcens jelolések kivitelezése, fluoreszcens konfokalis mikroszkopos €s nanoszkdpos
felvételek készitése, majd a jelolések koriilményeinek optimalizaldsa az ijabb festékek és
célfehérjék vizsgalatanak megkonnyitése érdekében.
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A gyogyszerkutatas korai fazisanak egyik fontos feladata a hatékony szlirési 1épések
kidolgozasa, mellyel a potencialis gyodgyszerjeloltek kore lesziikithetd. Ennek egyik kiemelt
iranya a hatéanyagok farmakokinetikai tulajdonsagainak, igy pl. a célzott szoveten torténd
hatdéanyag felszivodasnak a vizsgalata, mely elsddlegesen in vitro rendszereken torténik. Ilyen
in vitro, 96-lyuka mérétalca(plate)-alapt technika a PAMPA (Parallel Artificial Membrane
Permeability Assay) rendszer, amely nagyszdmu vegyiilet gyors és robusztus permeabilitas

vizsgalatat teszi lehetdvé biomimetikus, mesterséges lipidmembranokon.

A munkdm célja kiilonbozo, kereskedelmi forgalomban elérhetd szovetspecifikus
lipidkeverékek (vér-agy gat-, maj- és sziv- specifikus lipid extraktumok) alkalmazasaval
kémiailag diverz gyogyszervegyiilet permeabilitasi viszonyainak 6sszehasonlitisa a PAMPA
rendszer segitségével. A gyogyszervegyliletek eltérd fizikai-kémiai tulajdonsagaik alapjan
(molekulatomeg, sav-bazis karakter, lipofilitas, oldhatdsag, polaris molekulafelszin) varhatéan
kiilonbozé mértékben képesek felszivodni az egyes szovetekben. A munka tovabbi célja tehat
olyan fizikai kémiai paraméterek azonositasa statisztikai és egyéb keminformatikai
modszerekkel, melyek varhatoan fontos szerepet jatszanak az adott szovetekre vonatkozo

felszivodasi folyamatok leirdsaban.
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A gabonafélék az alapvetd élelmiszerek csoportjaba tartoznak, és vilagszerte fogyasztjak dket.
Napjainkban a legjelentdsebb gabonafélék mind termesztés, mind fogyasztas szempontjabol a buza, a
kukorica és a rizs, de kisebb mennyiségben a cirok, arpa, zab, rozs és koles szamos variacidja is
megtalalhatd. A buza utdn a rozs a siitdipar masodik legfontosabb nyersanyaga, alkalmazasa
taplalkozas-¢élettani elényeinek koszonhetden novekvd népszeriiségnek drvend. Kivalo élelmi rost és
bioaktiv tapanyag forras. Elony0s tulajdonsagai mellett azonban glutén tartalma miatt a colidkiaban és
egyéb gluténhez kothetd rendellenességekben szenvedOknél fogyasztasa karos hatasokat valt ki.
Emellett jelentds mennyiségben fruktant és egyéb FODMAP komponenseket tartalmaz.

A FODMAP-o0k olyan kisméretli szénhidratok, amik emészthetetlenek az emberi szervezet
szamara és baktériumok altal fermentalédnak a bélben, fogyasztasuk Osszefiiggésbe hozhato az
irritabilis bélszindroma (IBS) tiineteinek kialakulasaval. A fent emlitett betegségek vilagszerte jelentds
kozegészségiigyi és tarsadalmi-gazdasagi kihivast okoznak, kezelésiikhoz pedig elengedhetetlen a
kivalté komponenseket elkeriilé diéta. Az ilyen fajta diétakban a rozs alapvetden nem alkalmazhato, igy
a fogyasztok elesnek a taplalkozas-élettani elényeit6l is. Eppen ezért sziikséges olyan helyettesité
alapanyagok hasznalata, amik glutént és FODMAP-okat nem, vagy csak kis mennyiségben
tartalmaznak, de megfelel6 mindségii és mennyiségii vitamint, asvanyi anyagot, komplex nem
FODMAP szénhidratot és fehérjét biztositanak. Legegyszeribben ugy lehet alacsony FODMAP-
tartalmu, illetve gluténmentes termékeket késziteni, ha elkeriljiik a magas FODMAP-tartalmu és a
gluténtartalmu alapanyagok hasznalatat. A legjabb kutatasok azonban azt célozzak, hogy kiilonb6z6
biotechnologiai modszerek segitségével valtoztassak meg ezen gabona dsszetevok mennyiségét és/vagy
Osszetételét, igy csokkentve azok élelmiszerbiztonsagi kockéazatat a taplalkozasi elonydk megérzése
mellett. Az egyik irany ezek koziil a fermentacios technikak alkalmazasa, amit példaul kovaszolassal,
enzimes kezelésekkel hajtanak végre. Bliza esetében igéretes eredmények sziilettek mind a glutén, mind

crcr

jelent6séggel bird rozs esetében azonban kevés ilyen iranyu vizsgalat tortént.
A jelenlegi munka célja a fermentaciés folyamatok hatasanak vizsgalata rozs glutén és
FODMAP osszetételére. Ennek érdekében fajtaazonos rozslisztbdl késziilt egyszerli fermentalt

modellmatrixokon vizsgaltam a glutén és FODMAP-tartalom alakulasat immunanalitikai és
elvalasztastechnikai modszerekkel.
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A dUTPaz a nukleotid metabolizmusban fontos szerepet jatszo enzim, melynek feladata a dUTP
hidrolizise dUMP-vé és pirofoszfatta. Katalitikus aktivitdsa révén kettds szerepet tolt be, egyrészt
csokkenti a sejtbeli dUTP/dTTP aranyt, masrészt a keletkezett dUMP szubsztratként szolgal a timidilat-
szintdz enzim szamara, igy hozzajarul a dTTP de novo bioszintéziséhez [1]. Ha a dUTP/dTTP arany
magas, hasonl6 szerkezetiik kovetkeztében dUTP is beépiilhet a genomba. A DNS-ben talalhat6 uracil
kivagasat az UDG enzimcsalad tagjai, az UNG és a SMUGI enzimek végzik. Amennyiben az uracil
bazis mennyisége megnd a DNS-ben, a baziskivigd javitds kovetkeztében kettds szaltorések
alakulhatnak ki, mely timinmentes sejthalalhoz vezethet. Mig az Ung -/- Smugl -/- genotipusu egerek
¢letképesek, és genomjuk uracil tartalma szignifikansan magasabb a vad tipusu egerekéhez képest [2],
addig a Dut gén kititése embrionalis letalitast okoz [3]. A csoport jelenlegi eredményei alapjan az Ung
-/- Smugl -/- Dut -/- genotipusu egerek nem életképesek. Ezért azt tliztem ki célul, hogy katalitikusan
inaktiv dUTPaz enzimmel rendelkez6 Ung -/- Smugl -/- genotipusi MEF sejteket allitok el6, hogy
vizsgaljam a dUTP4z enzim funkcionalitasat. Katalitikusan inaktiv enzimet CRISPR bazisszerkesztés
alkalmazasaval hoztam létre, mely soran a

szerkeszteni kivant genomi régiot egy gRNS szekvencia jeloli ki specifikusan, majd citozin dezaminacio
révén a kijeldlt citozin bazis timinre cserélédik. A dUTPaz katalitikus aktivitdsdhoz sziikséges
vizmolekula koordinalasat egy konzervalt aszpartat aminosav teszi lehet6vé, melyet E.coli-ban
aszparaginra cserélve a szubsztrat kotésének képessége megmarad, viszont a hidrolitikus aktivitasa
hatarozottan lecsokken [4]. A tervezett mutacio a D100N volt, mivel egér sejtekben ez a mutacio felel
meg a katalitikus aktivitasért felelos aszpartat aminosav cseréjének. D100N heterozigota MEF sejtekbol
kiindulva a tervezett homozigéta genotipusu sejtek elddllitdsa soran vélhetden megvaltozott
kromoszoémaszamu sejteket kaptam. Ennek igazolasara kariotipizalast, illetve aramlasi citometria
alkalmazasaval a DNS-tartalom meghatarozasat végeztem. Tovabba annak bizonyitasara, hogy a
dUTPéaz enzim inaktiv, dot blot mddszerrel mértem a genomi uracil tartalmat, emellett vizsgaltam a
dUTPaz enzim mRNS expressziojat RT-qPCR maddszerrel az eléallitott D100N sejtvonalon.
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A kiilonféle gabonak, mint példaul a buza, évezredek ota alapvetd élelmiszer alapanyagnak szamitanak.
Legnagyobb mennyiségben termesztett fajai a kozOnséges buza vagy kenyérbuza (Triticum aestivum) és a
durumbuza (Triticum durum). Emellett egyre nagyobb figyelem iranyul az ,,0si” buzafajokra, mint példaul a
tonkolybtza (Triticum spelta L.). Szamos, sok esetben feliiletesnek, marketing jelleglinek tekinthetd allitast
fogalmaznak meg a régi buzak taplalkozastani értékével és technologiai tulajdonsagaival kapcsolatosan. Azonban
ezek tudoméanyos mélységii igazoldsa hianyos. A Gabonatudomanyi és Elelmiszermindség Kutatocsoport,
valamint a martonvasari Agrartudomanyi Kutatokézpont kozos kutatast inditott ennek a teriiletnek a
feltérképezésére. Ennek a projektnek egy részét képezi kutatomunkank, melynek f6 célja, hogy Osszetételi és
technologiai vizsgalatok segitségével Osszehasonlitsuk 6si  buzafajok (Triticum spelta L., Triticum
petropavlovskyi) és alfajok (Triticum aestivum subsp. compactum/macha/sphaerococcum), valamint a modern
kozonséges buza (Triticum aestivum subsp. aestivum) nemesitési vonalainak és fajtainak jellemzdit, vizsgaljuk
azok valtozékonysagat és azonositsuk a termesztésben és a nemesitésben esetlegesen eldnyt jelentd
tulajdonsagokat.

A célkitiizés megvalositasahoz a rendelkezésiinkre allo, martonvasari fajtafenntartasbol és nemesitésbol
szarmaz6 nagyszamu régi buza fajok/alfajok és kozonséges buza fehér liszt mintakbol reologiai (amilolitikus
allapot, viszkozus tulajdonsagok) vizsgalatokat, teljes Orleményeikbdl a rost Osszetétel (B-gliikan tartalom)
jellemzeését végeztiik. Az esésszam értékekben szamottevd kiilonbség nem mutatkozott, a viszkozus tulajdonsagok
eredményei alapjan nagy valtozékonysag lathato fajon beliil az egyes mintak k6z6tt. Mindezt az adatokon elvégzett
klaszteranalizis is aldtdmasztotta. A B-gliikan tartalom vizsgalata soran a k6zdnséges bliza mintak kozott eltérések
mutatkoztak, azonban atlagértékeik alig tértek el a tonkdly és egyéb Osbuza mintdkkal végzett mérések
eredményeitol.

Osszességében elmondhaté, hogy a mintakat nagy valtozékonysag jellemzi, azonban altaldnos
megallapitasokhoz ismerniink kell a genetikai valtozékonysagon kiviil a mintak stabilitasat és pontos termesztési
koriilményeit is. Ahhoz, hogy egy atfogo képet kapjunk a téma kapcsan, a projekt keretein beliil éppen folyamatban
1évé tovabbi kutatasok eredményeire is sziikség van, melyek elvégeztével bovebb informaciohalmaz fogja
kiegésziteni a munkénkat.

A kutatomunkat ,,A tonkolybuzaban rejld genetikai, dsszetételi és feldolgozoipari lehetségek feltarasa”
cimli OTKA 135211 palyazat tdmogatta. A bemutatott kutatas kapcsolodik az Innovacids és Technologiai
Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbol tamogatott TKP2021 palyazati program, BME-
EGA-02 szamu projekt szakmai célkitlizéseinek megvalositasahoz.
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A 4-nitrokinolin 1-oxid (4-NQO) egy vizoldhato karcinogén vegyiilet, a tudomanyos
kutatdsokban gyakran alkalmazott mutagén. A 4-NQO két f6 mddon fejti ki a mutagenikus
hatasat: egyrészt biotranszformacié révén kialakult metabolitja kovalens kotést képes
kialakitani a DNS-sel. Ezen elvaltozasok f6 javitd utvonala a nukleotid kivagd javitd
mechanizmus (NER). Masrészt a felszabadul6 reaktiv oxiganszarmazékok (ROS) reagalnak a

DNS bazisaival, els6 sorban a guanin bazis 8-as helyzetben torténd hidroxilacigjat okozva.

A 4-NQO-t kezdetben UV-sugarzas mimikalasara hasznaltak, késébb pedig dohanyzas
hatasara kialakulé tumorokhoz hasonld tumorok kisérleti egerekben torténd indukaldséra.
Azonban humén sejtekben nem ismert a 4-NQO teljes genomra gyakorolt pontos hatdsa, és nem

tanulmanyoztak a 4-NQO mutagenikus hatdsat a nem kodolo régiokban.

Munkam célja a dohanyzas altal kivaltott mutagenezis mimikalasa 4-NQO segitségével.
Ehhez a Genomstabilitas Kutatocsoportban kifejlesztett kisérleti modszereket alkalmazom. Két
valasztott modellrendszerben, human (TK6) és csirke (DT40) limfocita sejtvonalakon
teszteltem a szer hatasat. E16bbi elénye, hogy huméan modell, utobbi pedig azért eldnyds, mert
szamos DNS javitasi utvonalakban hibas genotipus is rendelkezésre all, igy sziikség esetén azok
is vizsgalhatoak. Az IC50 értékeket sejtéletképességi mérésekkel hataroztam meg. Az
izogenikus sejtvonalakat 4 héten keresztiil, hetente egy dozis 4-NQO adagolasaval kezeltem. A
kezelt sejtpopulaciokbol egy sejt klonozast végeztem, €s sejtvonalanként harom mintabol
genomi DNS-t preparaltam. A szer hatasara bekovetkezett mutaciokat teljes genom
szekvenalassal hataroztuk meg. Az eredményeket az irodalmi adatokkal vetettem 0ssze, mely

soran fény dertiilt a 4-NQO 4altal kivaltott mutagenezis mechanizmusanak részleteire.
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Napjainkban jelent6s figyelem iranyul a fermentalt kozmetikai alapanyagok kutatasara, valamint
felhasznalasara, amelynek oka tobbek kozott fenntarthatdésaguk, egyediségiik és hatékonysaguk. A
tejsav az egyik legsokoldalibb fermentacio utjan eldallitott kozmetikai alapanyag, ami gyengéd
hamlasztoként eldsegiti a felsd6 hamréteg sejtjeinek megujuldsat, ezaltal fokozza a bor elasztin és
kollagén termelését, amely csokkenti a megjelend rancokat. A tejsavat borfehérité tulajdonsagabol
adododan talzott melanin termelddés okozta pigment foltok kezelésére is hasznaljak. *

Az alginit a Karpat — medencében eléforduld asvany, amely fosszilis alga biomasszabol és tufabol
keletkezett, nagy szerves anyag tartalmu olajpala kézet. Az asvany human - biologiai
alkalmazhatosagarol és tulajdonsagair6l kevés informacié 4all rendelkezésre. Viola Strompfova és
munkatarsai Lactobacillus fermentum torzzsel?, valamint Hlubetiova, K. L. reuterivel kiilénbdzd
allatmodelleken végzett kisérleteik alapjan az alginit, tejsav termeld baktériummal eldallitott probiotkius
fermentumhoz adva pozitiv hatast fejtett ki gasztroenteralisan az allatokra.® Mindazonaltal a kutatisok
nem tértek ki a borre gyakorolt hatasokra.

A kozmetikai iparag az egyik leggyorsabban ndvekvo iparag napjainkban, ezért célul tiiztiik ki egy olyan
innovativ készitmény kifejlesztését, amely az alginit borre gyakorolt hatasanak vizsgalatan alapszik,
kiilonbo6zo tejsav termeld torzsekkel kiegészitve.

Az eredmények alapjan az alginit pozitiv hatassal volt a jotékony baktérium torzsek szaporodasara,
novelte a BacTrac késziilékkel mért relativ impedancia valtozast a tapkozegben (M%), és az elektrod
felszinén (E%), emellett kétszeresére ndvelte a BacTrac-os fermentaciok soran a biomassza szarazanyag
tartalmat. Az alginites fermentumok azonban kozvetleniil a boron alkalmazva rosszabb hidratalo
hatassal birtak, mint az alginit mentes lizatumok. Az eredményeim azt mutatjak, hogy az alginit
kozmetikai céli felhasznaldsanak van jovdje, indirekt alkalmazasanak el6nyei a probiotikus torzsek
eredményein latszanak (hiszen fokozta a hasznos kulturdk képzddését), de direkt alkalmazasa és

jotékony hatasa tovabbi kisérleteket igényel.

1 Abd Alshaeb., etal., Lactic acid applications in pharmaceutical and cosmeceutical industries, Journal of Chemical and
Pharmaceutical Research, pp. 729-735, 2015, 7:(10).

2'V. Strompfova, et al., Evaluation of Probiotic Lactobacillus fermentum CCM 7421 Administration with Alginite in Dogs,
Springer Science+Business Media, LLC, part of Springer Nature , 2017

3 D. Mudrotiova, et al. The effect of probiotic lactobacilli and alginite on the cellular immune response in salmonella infected
mice, Folia Veterinaria, pp. 61-66, 61,2, 2017
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A human transzmembran fehérje szerkezeti tér vizsgalata a TmAlphaFold
adatbazis felhasznalasaval
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A feltekeredés (folding) probléma a bioldgia tobb mint 60 éves megvalaszolatlan kérdése, ami
arra keresi a valaszt, hogyan hatirozza meg egy fehérje aminosav szekvencidja annak
térszerkezetét. A kisérletes technikdk fejlddésével a megoldott fehérjeszerkezetek szdma
exponencialisan nd, azonban a feltekeredés biofizikai leirdsara nem 1étezik olyan modell, ami
belathatd idon beliil képes meghatarozni akar csak egyetlen fehérje szerkezetét. A DeepMind
2020-ben kifejlesztett mély gépi tanuldson alapulé moddszere, az AlphaFold2 (AF2) hatalmas
mértékben javitotta a szerkezetbecslés pontossagat, €s mar egy évvel a megjelenése utan is
megreformalni latszik a szerkezeti bioldgia teriiletét.

Mind a kisérletes, mind a szadmitasos modszerek esetén sziikk keresztmetszetet jelent a
transzmembran (TM) fehérjék szerkezetének meghatdrozésa. Ezen fehérjék peptidlanca két
kiilonboz6 kornyezeten halad at, vizoldhat6 és lipidoldhat6 kdrnyezetben. Ezen koriilmények
kozott a feltekeredés leirasahoz specialis biofizikai megfontolasokat kell alkalmazni, amely
figyelembe veszi az eltérd fazisokat, tovabba ezen fehérjék kisérletes szerkezetmeghatarozasa
is specialis kortiilményeket kivan meg. Bar a TM fehérjék a teljes human proteom 25-30%-at
teszik ki, tovabba ezek a leggyakoribb gydgyszercélpontok, mégis minddssze a megoldott
szerkezetek ~4 szdzaléka tartozik ebbe a csoportba, €s a szamitdgépes becslések pontossaga is
elmarad ezen fehérjék esetén a globularis fehérjékhez képest.

Bér az AF2 minden fehérjének képes modellezni a szerkezetét, de mint minden modszer, ez is
hibaval terhelt lehet. TM fehérjék esetében a hibak egyik {6 forrasa lehet, hogy a tanitds soran
az ismert TM szerkezetek szama nagyon alacsony volt. A nemrég fejlesztett TmAlphaFold
adatbazis tartalmazza az AF2 altal becsiilt TM fehérje szerkezetek membran lokalizaciojat,
valamint listazza azokat a szerkezeti hibakat, amelyek téves becslésre utalnak. Ezek az adatok
lehetové teszik az AF2 altal becsiilt TM fehérje szerkezetek proteom szintli analizisét.

Munkdm sordn bemutatom, hogyan valtoztatta meg az AF2 a human TM fehérjék szerkezeti
terének lefedettségét, tovabbad megmutatom, melyek azok a TM fehérjék és fehérjecsaladok,
amelyeknél az AF2 pontossaga alacsonyabb és nem rendelkeznek kisérletesen megoldott
szerkezettel, ugyanis ezen fehérjék szerkezetének megoldasabol profitdlhat a legtobbet a
szerkezeti biologia €s a gyogyszerhatoanyag fejlesztés.
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A hires német biokémikus, Ottdo Heinrich Warburg a 20. szazad elején megallapitotta, hogy a
kiilonbozo eredeti rakos sejteket a normal sejtekhez képest egy nagysagrenddel nagyobb
gliik6zfogyasztas jellemez. Az oxidativ foszforilacio és az anaerob glikolizis egytittes zajlasa, mas néven
a hibrid metabolikus allapot hozzajarul ahhoz, hogy a rakos sejtek képesek legyenek alkalmazkodni a
kiilonboz6 stressztényezOkhoz. igy a Warburg-effektus szabalyozasanak megismerése kulcsfontossagi
a tumorprogresszio gyenge és tamadhato lancszemének azonositasdhoz.

A RAS fehérjecsalad tagjai kulcsszereppel birnak a sejttilélés, proliferacié és differenciacio
folyamatainak modulalasaban. A human tumorok 20-30%-aban talalhaté a RAS csalad tagjait aktivalo
mutacio. A mutans KRAS izoformat hordozo6 tumorok rendkiviil agresszivak, az anti-EGFR terapiakkal
szemben komoly rezisztenciaval birnak. A KRAS mutans sejtekben a PKM2 (piruvat-kindz M2)
izoenzim hiperaktivalodik, és a gliikoz-transzporter GLUT1 expresszidjat indukalja, igy KRAS gén
aktivald mutacioja komoly szerepet jatszik a Warburg-anyagcsere kialakulasaban.

Kutatocsoportunk keretein beliil zajlo korabbi vizsgalatok soran a szakirodalomban fellelhet6 kisérletes
adatok alapjan egy matematikai modellt épitettiink, amely a KRAS mutans rakos sejtek metabolizmusat
szabalyozo halozat fobb elemeit tartalmazza. A regulacids halozat viselkedésének leirasan tul
rendszerbiologiai elemzésiink egy kombindlt antitumor terapias lehetéséget javasol a KRAS mutans
rakos sejtek elleni kiizdelemben. Prediktaltuk, hogy a farmakologiai aszkorbat €s az autofagia
gatloszereként ismert klorokin egyiittes alkalmazasa képes lehet blokkolni mind a KRAS, mind az
mTOR tutvonalakat

Kutatasunk soran célul tiiztiik ki a csoportunk altal korabban mar elére jelzett farmakoldgiai aszkorbat
¢és klorokin kombinalt kezelés hatasossaganak vizsgalatat KRAS mutans hasnyalmirigytumoros
sejtvonalakon. Kezdetben életképesség-méréssel meghataroztuk a kezelszerek hatasos koncentracioit.
Ezt kovetden tanulmanyoztuk a farmakologiai aszkorbat és a klorokin hatdsmechanizmusat, kiilonds
tekintettel az oxidativ stresszre és az autofagiara.

Osszefoglaloan elmondhatjuk, hogy a farmakolégiai aszkorbét és a klorokin egyiittes alkalmazéasa egy
nagy potenciallal bir6 kombinalt kezelés lehet az egyébként komoly drogrezisztenciaval jellemzett
KRAS mutans tumorok esetében. A kutatas fontossagat alatimasztja, hogy a KRAS mutaciét hordozo
daganatos betegek rendkiviil rossz progndzissal rendelkeznek, igy célzott terapiajuk jelenleg is az egyik
legintenzivebben kutatott teriiletnek tekinthetd.
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Eurdpaban a kozonséges buza (Triticum aestivum L.) a legelterjedtebb élelmezésre felhasznalt
gabonafaj. Azonban egyre nagyobb figyelem fordul azokra a gabondkra, melyek tobb egészségtamogato
Osszetevot tartalmazhatnak és amik potencialisan kevesebb vegyszerrel kezelve termeszthetok, gy mint
a tonkolybuza (Triticum spelta L.). Azonban a tonkolybuzara vonatkozdéan szamos, tudomanyosan nem,
vagy csak részben igazolt allitas fogalmazodott meg. Emellett kevés kisérletileg bizonyitott informacid
¢érhetd el a kornyezetbarat termesztési modszerekkel valo eldallitasanak alkalmassagarol. A BME
Gabonatudomanyi és Elelmiszerminéség Kutatocsoport és a martonvasari Agrartudomanyi
Kutatokdzpont kdzosen inditott kutatasahoz kapcsolddd dolgozatom f6 célja a termesztési koriilmény
vizsgalata a tonkolybuza, a kozonséges buza és ezek keresztezéseibol eldallitott kisérleti vonalak egyes
tulajdonsagaira. Ehhez organikus és modern agrotechnika alkalmazasaval termesztett 8 tonkolybuzat, 5
kozonséges buzat és 11 kisérleti vonalat vizsgaltam. A rostok koziil a B-gliikan (enzimes médszer) €s az
arabinoxilan (gazkromatografias modszer) tartalmat vizsgaltam, tovabba a reologiai tulajdonsagok
koziil az esésszamot (ejtétestes viszkoziméter) és a komplex viszkozitast (gyors viszkoanalizator-RVA)
jellemeztem. A kiilonbségek jellemzésére statisztikai modszereket alkalmaztam. Eredményeimbol
megallapithatd, hogy a rostok mennyisége az irodalomban leirtaknak megfeleltetheté a buza fajok
esetében, értékeik pedig dsszemérhetok. A fajokon beliil a fajtak kdzott nagy kiilonbségek nincsenek,
azonban a keresztezési vonalak sokkal valtozatosabb képet mutatnak, néhol kiemelkedé mennyiséggel.
A reoldgiai tulajdonsagokban jobban kiilonvalaszthato a két faj, és jellemzOen a tonkolybuza
viszkozitésa az alacsonyabb. A kisérleti vonalak szintén nagyobb valtozatossagot mutatnak ¢és altalaban
értékeik a két buza faj kozott helyezkednek el. A termesztési mod hatdsat vizsgalva megallapitottam,
hogy a vizsgalt paraméterekben nincs jelentds kiilonbség a konvencionalis és organikus termesztéssel
eloallitott buzak kozott. A legnagyobb kiilonbség a két termesztés kozott az esésszam értékeknél
figyelheté meg. Osszességében eredményeim alapjan a fajok és fajtak kozotti kiildnbség nagyobb
mértéki{l, mint a termesztési mod hatasa. A vizsgalt paramétereket azonban nem csak a kiilonb6z6
fajok/fajtak/vonalak kozott érdemes vizsgalni, hanem kiilonb6z6 évjaratokon is, ami a munkam
clsddleges tovabblépését jelenti. A kutatdomunkat a 135211 szami OTKA palyazat tamogatta, emellett
kapcsolodik a TKP 2021 palyazati program, BME-EGA-02 és a BME TKP-BIO 2020 projekt

célkitiizéseinek megvalositasahoz.
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A sejt eredetli extracellularis vezikulak (EV) a sejtek kozotti kommunikacid Gjonnan
felfedezett, 6nalld formajat jelentik. Munkacsoportunk a neutrofil granulocita (PMN)
immunsejtekbdl szarmazo extracellularis vezikulak kiilonb6zd populécioit jellemezte eddig:
a nyugvo sejtbdl spontdn mddon (spEV), apoptotikus tton (apoEV), illetve opszonizalt
zymosan hatisara képz6dd (ozEV) vezikulakat. Kordbbi megfigyeléseink alapjan a
kiilonbozé EV-k eltérd hatast valtanak ki, ha mas nyugvé neutrofil granulocitdkhoz adjuk
6ket: 0zEV-k pro-inflammatorikus, mig az spEV-k és apoEV-k inkabb anti-inflammatorikus
iranyban befolyasoltak dket. Kutatdsom soran a munkacsoportunk altal jellemzett PMN EV-
k hatdsat vizsgaltam primer monocitdk fagocitozisara, szuperoxid- (ROS) és citokin
termelésére. Eredményeink alapjan a neutrofil granulocitak altal spontan és apoptdzis soran
termelt EV k késleltetik a monocita sejtek szuperoxid-termelését és fagocitozisat azonban
sem a szuperoxid-termelés mértékét, sem a fagocita kapacitast nem befolyasoljak. A TNF-
o mennyiségében novekedést figyeltiink meg aktivalas hatasara keletkezd vezikuldk mellett,
mig az IL-8 citokin mennyisége spontan és apoptotikus EV hataséara csokkent, de itt is nott
ozEV kezelésnél. Eredményeink ramutatnak arra, hogy a neutrofil, az 6t éré kdrnyezeti
ingerek hatdsara képes megvaltoztatni a termelt EV-k bioldgiai tulajdonsagait, és eltérd
hatasokat kifejteni a monocitakra. Ez a hatas pedig egyarant fligg az anyasejt allapotatol és

a célsejt aktivaltsagatol is.
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Vad aestivum fajtak és fajtajeloltek rost- és rovid lancua szénhidrat-
osszetételének meghatarozasa
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A buzanemesités és -termesztés soran a 20. szdzad végére a terméshozam és a technologiai
tulajdonsagok mellett egyre nagyobb figyelmet kaptak a taplalkozastani szempontok, igy példaul a
bioaktiv Osszetevok és a rostok mennyisége €s mindsége a gabonakban. Az elmult évtizedekben a
taplalkozastani szempontbol eldnydsebb gabonak iranti igény jelentdsen megnovekedett, és az 01 fajok
nemesitése mellett eldtérbe keriilt a régebbi, nem nemesitett fajtak vizsgalata és taplalkozastani
értékének meghatarozasa. Ezen fajtak tulajdonsagainak feltérképezése utan donthetd el, hogy mely régi
buizafajtak, tajfajtak termesztésével, illetve nemesitésben vald felhasznéalasaval érdemes foglalkozni.

Munkam soran vad aestivum fajtakkal dolgoztam. Ezek koz¢é tobb alfajhoz tartoz6 buzafajtak
sorolhatdk, mintaim nagy része Triticum aestivum ssp. compactum volt, de egy T. aestivum ssp. macha
és egy T. aestivum ssp. sphaerococcum mintat is vizsgaltam. Ezen buzafajtak 6sszetételére vonatkozoan
kevés informaci6é all rendelkezésre a szakirodalomban. A munkdm célja a buza f6 rostalkoto
komponenseinek, az arabinoxilanoknak, valamint az egyes fogyasztok szamara egészségligyileg
hatranyos fermentalhaté szénhidratok (FODMAP) mennyiségi meghatarozasa és valtozékonysaguk
vizsgalata nemesit0 intézetbdl szarmazoé vad aestivum fajtakban és fajtajeloltekben.

Harom vad aestivum fajta és 9 fajtajeldlt lisztjeit és teljes orleményeit vizsgaltam, melyek a
martonvasari MTA-ATK Mezogazdasagi Intézetébdl szarmaztak. A vad aestivum mintakon kiviil egy
kozonséges buza és egy tonkolybliza mintat is mértem, a vad aestivum mintak eredményeit ezekkel
hasonlitottam 0ssze. A szénhidrat monomereket folyadékkromatografias modszerrel, az arabinoxilan-
tartalmat gazkromatografias modszerrel hataroztam meg.

Az mérések eredményei alapjan a vad aestivum fajtak és vonalak arabinoxilan-tartalma kozott
valtozékonysag figyelhet6 meg, de a kapott értékek jellemzden a vizsgalt tonkolybuza és kdzonséges
buiza fajtak k6zott helyezkednek el. A vad aestivumok rovid lancu szénhidrat-sszetétele eltér a tonkoly-
¢s kenyérbuzatol. Az eredményeim ujdonsaga, hogy a vad aestivum rost- és rovid lanct szénhidrat-
Osszetételének jellemzésével a nemesitok szamukra kedvezd taplalkozastani tulajdonsagli vonalakat
hasznalhatnak fel munkajuk soran.

Munkam kapcsolodik ,,A tonkdlybuzaban rejlé genetikai, Osszetételi és feldolgozodipari
lehetdsegek feltarasa” cimit OTKA 135211, TKP2021 palyazati program, BME-EGA-02 és a BME
TKP-BIO 2020 projekt célkitiizéseinek a megvaldsitasahoz.
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A genetikai informaciét hordozé DNS négy kanonikus bazist - timin, adenin, guanin és citozin —, illetve
un. nem-kanonikus bazisokat és bazismodositasokat tartalmaz. Ilyen példaul az 5-metil-citozin, 8-oxo-guanin,
vagy az uracil. Utobbi tulajdonképpen egy, a timinnel teljesen megegyezd bazispar-képzési hajlamu, demetilalt
timin, mely normalisan az RNS-ben fordul el6. A DNS-be egyrészt replikacio soran keriilhet timinanalogként
emelkedett dUTP/dTTP esetén, masrészt a DNS-beli citozin dezaminalasaként spontan, vagy enzimkatalizalta
reakcié utjan az AID/APOBEC fehérjecsalad tagjai altal, melyek magasabb rendii él6lényekben az adaptiv
immunrendszer miikodéséhez elengedhetetlenek [1, 2]. A dezaminalasbol szarmazo U:G hibasparok javitas nélkiil,
replikacio utan fixalt pontmutaciokhoz vezetnek. A DNS-beli uracil (U:A, ill. U:G) javitasa mindenekel6tt a
baziskivagé javitas (base excision repair - BER), ill. esetenként a hibasparjavitds (mismatch repair - MMR)
folyamatok altal torténhet. A BER els6 1épését egy uracil-DNS-glikozildz (UDG) végzi, mely hasitja a bazis és a
cukor-foszfat gerinc kozotti N-glikozidos kotést, egy abazikus helyet (AP-hely) létrehozva. Emlésokben a f6 UDG
az uracil-N’-glikozilaz (UNG) [3].

Annak ellenére, hogy a DNS-beli uracil altalaban hiba, az elmult évtizedben egyre tobb tanulmany
tamasztja ala, hogy néha mégis élettani vagy fejlédésbioldgiai szereppel birhat (4,5). Igy egyre erésebb igény
jelentkezett kiilonbozé modellorganizmusok genomi uraciltartalmanak érzékeny kimutatasara. Ehhez szamos
modszert dolgoztak ki [6] tobbek kozott a kutatocsoportunkban is [7]. A laborunkban hasznalt U-DNS szenzorokat
els6sorban inaktiv UNG mutans alapjan fejlesztették, amelyeket csepp blot, immunocitokémias, valamint genom
szekvenalasi eljarasokban sikerrel alkalmaztak drogkezelt, magas uracil-tartalmi human rakos sejtvonalak esetén
[7]. A fiziologiashoz kdzelebb allé alacsony uracil-tartalmtl mintak kvantitativ mérésére ezek a szenzorok kevésbé
voltak alkalmasak, ezért fordultak egy kiilonleges, az U-DNS-sel kovalens adduktot képz6, Mycobacterium
smegmatis-ban tjonnan felfedezett UDG, azUdgX felé [7].

Kisérleteim soran a laborban korabban eldallitott biotinilalt Avitag-UdgX szenzor konstruktot hasznaltam
egyeldre csepp blot alkalmazasokban, két modellrendszerben is. Egyrészt a zebrahal embrionalis fejlédésében,
masrészt az U-DNS javitas enzimeiben mutans egér szoveteken és sejtvonalakon. Az j UdgX szenzor
egyértelmiien nagyobb érzékenységiinek bizonyult. Ezzel egyiitt, kvantitativitas szempontjabodl a szenzorfehérje
termelése és tisztitasa valamint a csepp blot alkalmazasa tovabbi optimizalast igényelt, amit a jelen TDK

munkaban szintén megcéloztunk.

—-57 -



BIOKEMIA ES BIOTECHNOLOGIA SZEKCIO
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Az utobbi években egyre tobb kutatas foglalkozik a viragporcsomok (angolul bee
pollen) vizsgalataval. Ez egy méhészeti termék, mely a pollen mellett tartalmaz némi nektart és
elemként. Mivel a méhészetek képesek nagyobb mennyiségben eldallitani ezt az anyagot, igy
jogosan meriil fel az a kérdés, hogy milyen teriileteken alkalmazhatnank. Egyik ilyen példaul a
pollen legkiils6 rétegét (in. exint) alkot6 sporopollenin kinyerése, a mintabol. Ez egy rendkiviil
ellenalld biopolimer, melynek elsddleges feladata a virdgok himivarsejtjeinek védelme
mindenfajta kiilsé hatastol. Az exin Gsszetétele és struktiraja pollenfajtanként eltér, alapvetden
ez adja a mikroszkopikus fajta azonositas alapjait is, tehat sejthetd, hogy a sporopollenin
esetében is inkabb egy anyagtipusrdl, mint teljesen egyezd anyagrol beszélhetiink. A letisztitott
exinburok egyrészt alkalmazhatdé mikrorészecskeként, mely rugalmas, pollen tipusonként
egyseges, a feliiletén talalhaté funkcids csoportok pedig véltozatos felhasznaldsra adnak
lehetdséget, masrészt hasznalhatd mikrokapszulaként is, a feliiletén 1évo természetes modon
kialakult nanocsatornaknak koszonhetden, melyeken keresztiil bejuttathatjuk a belsejébe a
kivant anyagot, melynek a biohasznosulasa az emberi szervezetben igy joval nagyobb lesz.

Ezért foglalkozott nem régiben egy magyar kutatok altal irt tanulmany azzal, hogy milyen
oldoszeres kezelések segitségével lehet a lehetd legtisztdbb sporopolleninburkot elérni
virdgporcsomokbdl kiindulva. Az én célom, hogy az 6 munkdjuk eredményeképp 1étrejott,
extrahalt mintdkat megvizsgalva kozeli és kozépinfravords spektroszkopidval feltarjam annak
lehetdségeit, hogy a gyors, roncsoldsmentes mérési technoldgidk mennyire alkalmasak ennek a
tisztitasi folyamatnak a nyomon kovetesére. A napraforgd és repce pollenek mérésébol
szarmazo lathatd és kozeli infravords (Vis-NIR), illetve csillapitott teljes reflexios Fourier-
transzformacios kozépinfravords (ATR FT-IR) spektrumokat matematikai eldkezeléseknek
(normalasoknak, simitassal kombindlt derivalasoknak) vetettem ala, majd a sokvaltozods
adatelemzés eszkozeivel dolgoztam fel, feltdrva a botanikai kiillonbségek ¢€s az olddszeres
kezelések hatésait.
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A filmbevonas egy gyakran alkalmazott miivelet kiillonféle gyogyszerkészitmények
gyartasa soran. Bonyolultsdga miatt bevonas kozben gyakran ellendrzik a tablettakat, azonban
az elkésziilt termék vizsgalata is kulcsfontossdgi annak érdekében, hogy ne keriiljenek
bevonasi hibaval rendelkezd tablettdk forgalomba.

A filmbevonas a korabbi szakaszos modszerek mellett mar megvaldsithatd folyamatos
technolégia alkalmazasaval is. A folyamatos filmbevonas egy gazdasagosabb, termelékenyebb
megoldas a filmtablettak eldallitasara, ugyanakkor az elkésziilt tablettak megfeleloségének
vizsgalata ez esetben is hagyomanyos mddon torténik. Ennek soran a tablettak egyedileg nem
keriilnek atvizsgalasra, igy akar nem megfeleld bevonati készitmény is forgalomba keriilhet,
amely funkcionalis bevonatok alkalmazasa esetén befolyasolhatja a hatdoanyag-leadast is.

Munkdm célja egy olyan mérési modszer kifejlesztése volt, mellyel az elkésziilt
tablettak 100%-os atvizsgalasa megvalosithatd valos idoben. Hipotézisem az volt, hogy egy
gépi latason, mesterséges intelligencian és képelemzésen alapuldé modszer képes lehet a
tablettdk bevondsi hibainak felismerésére ¢és kategorizalasara, illetve a tablettdk
bevonatvastagsagdnak meghatarozasara. A bevonasi hibak felismerését YOLOvVS neurdlis
haloval, mig az &tmérdé mérését klasszikus képelemzessel hajtottam végre. Végiil ellendriztem,
hogy az altalam kifejlesztett modszerek rendelkeznek-e akkora ateresztoképességgel, hogy in-
line mdédon integralhatéak legyenek egy folyamatos gyartosorba.

Elészor eldallitottam a sziikséges tablettdkat, majd végrehajtottam filmbevonasukat.
Ezutan létrehoztam egy résziikbdl a valds bevonasi hibakat modellezd tablettacsoportot. A
roluk késziilt képek segitségével tanitottam a YOLOvS algoritmust, mellyel ezutdn a
futészalagon haladas kdzben ismertettettem fel a tablettdk hibait. A tablettdk atmérdjének
méréséhez a filmbevonas soran vett mintdkat hasznaltam fel, és a képelemzéssel kapott adatokat
a gyogyszeripari gyakorlatnak megfelelden a mérlegen mért tomegnovekedésiikkel vetettem
Ossze. Végil végrehajtottam a modszerek lehetséges méretndvelésének vizsgalatat,
feltérképezve a benniik rejlé tovabbi potencidlt. Az igy kialakuld rendszer felhasznalasaval
lehetdség nyilik az elkésziilt filmtablettdk 100%-0s atvizsgalasara valos id6ben.
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A milanyagok ujrahasznositasa egyre nagyobb hangsulyt kap napjainkban. A fizikai
ujrahasznositas soran azonban szimos nehézséggel kell szembenézni. Az egyik ilyen nehézség,
a polimerek degradacioja, kémiai szerkezetének megvaltozasa. Ahhoz, hogy a polimer tobb
ciklust kibirjon a feldolgozdgépekben és a felhasznalds soran, hatékony stabilizator-
csomagokat kell alkalmazni. A természetes eredeti adalékanyagok alkalmazasa csokkenti a
milanyag termékek esetleges egészségkarositd hatasat, ezért célul tliztem ki egy olyan
természetes kivonat felhasznalasat, amelynek eldallitdsa viszonylag egyszerii, gyors és
koltséghatékony.

Munkdm sordn boraszati melléktermékbdl, sz6l6héjbol kivont, antioxiddnsokban
gazdag kivonatot alkalmaztam nagysiirliségli polietilén tobbszori feldolgozasdhoz, annak
érdekében, hogy megtudjam, felhasznéalhatd-e feldolgozasi stabilizatorként az iparban jelenleg
a legnagyobb mennyiségben haszndlt fenolos antioxiddns helyett. Phillips tipust polietilént
alkalmaztam, amelynek a degradacioja hossztlancu elagazasok kialakitasat eredményezi. Ez
egylitt jar a polimer folyoképességének csokkenésével €s a milanyag termék mechanikai
ppm koOzott valtoztattam hét Iépésben. Mivel az ipari antioxiddns csomagok mindig
tartalmaznak valamilyen szekunder antioxidanst, 1000 ppm kereskedelmi foszfor tartalmu
antioxidanst is adagoltam a mintdkhoz. Minden koncentracional hatszori degradativ extruziot
végeztem. Az igy kapott nagyszamu mintdt infravords spektroszkopiaval, a folydképesség
mérésével, a maradék termooxidativ stabilitas vizsgalataval és a szin mérésével jellemeztem.

Eredményeim azt mutattdk, hogy a kivonat nagyon hatékony volt feldolgozasi
stabilizatorként. Mar 250 ppm adagolasa mellett meg tudta akadalyozni a polimer
folyoképességének csokkenését a hat egymdst kovetd extriizid soran. Hosszi tavl
maradékstabilitdst azonban nem biztosit a polietilénnek, az oxidacios indukcids id6 a varttol
elmarad, valamint a kivonat jelent6sen elszinezi a polimert, kiillonosen a 250-1000 ppm
koncentracidtartomanyban. Az elszinez6dés a madsodlagos nyersanyagok piacan azonban
megszokott jelenség, az adalék elterjedését ez nem biztos, hogy befolyasolna.
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Az extrakcios technologidk koltségigényének jelentds része magéhoz az extrakcids
1épéshez kothetd, igy elengedhetetlen megismerni a folyamat kinetikéjat és a termék mindségét
befolyasold tényezOk hatasat a hozamra.

A macskamenta (Nepeta cataria) gyogynovényként valo felhasznalasa tobb évszazados
multra tekint vissza a népi gyogyaszatban, leveleibdl, viragaibdl teat, tinkturat féznek, aminek
nyugtato, fajjdalomcsillapitd hatasa van, ételek izesitésére, valamint szinezékként is hasznalatos
[1], [2]. Széleskort farmakologiai hatassal bir, tobbek kdzott antidepresszans, lazesillapito,
goresoldo, 1éguti megbetegedések ellen is hatékony. Intenziven kutatott teriilet a rovarriaszto
hatasa, amivel a szintetikus vegyszer alapt rovar(iz6 szereket ki lehetne valtani [3]. Jellegzetes
magatartasvaltozast valt ki a macskakbol, akikre pszeudo-narkotikus hatast gyakorol, az allatok
ugralni, jatszani kezdenek a novénnyel. A macskamenta illoolajai antioxidans, antibakterialis
¢s gombaellenes hatassal rendelkeznek, elsdsorban a macskamenta nemzetséget (Nepeta)
jellemzd molekula, a nepetalakton miatt, ami az iridoid tipusti monoterpének csoportjaba
tartozik, de jelentds mennyiségben tartalmaz flavonoidokat, polifenolos vegyiileteket,
tanninokat €s szteroidokat egyarant [4].

Munkédm soran macskamenta kevertetéses extrakcidjanak optimalizaldsat végeztem
laboratoriumi koriilmények kozott. Vizsgaltam a folyamat kinetikajat kiilonbozé extrakcios
1dok (15, 30, 45, 60, 90, 120, 180 perc) mellett, 40%, 70%, 96% és abszolut etanol olddszerek
felhasznalasaval, valamint vizsgaltam az olddszer viztartalménak és az extrakcid idejének
hatasat az extrakcids hozamra nézve 32 kisérletterv segitségével. Tovabba vizsgaltam a valtozo
paraméterek hatasat a kivonatok dsszpolifenol tartalmara, illetve miiszeres analitikai médszerek
segitségével Osszehasonlitottam a kiilonbdzd extraktumok bioldgiailag aktiv komponenseinek
mennyiségi valtozasat.

[1] A. Sharma, G. A. Nayik, and D. S. Cannoo. Plant and Human Health: Pharmacology and Therapeutic Uses, 2019, 3, 285—
299.
[2] J. Bruneton. Pharmacognosy: Phytochemistry Medicinal Plants, 1999, 2, 589-294

[3] M. E. Davies, D. Tsyplenkov, V. J. J. Martin. preprint, 2021
[4] A. Sharma, R. Cooper, G. Bhardwaj, D. S. Cannoo. Journal of Ethnopharmacology, 2021, 268.
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Korunk nagy kihivasa a folyamatosan novekvé gazdasag igényeinek, és kornyezetiink véges
eréforrasainak 6sszehangoldsa. A mianyagok esetén szamos kiilonleges tulajdonsaguk mellett
jelentds problémat jelent, hogy lebomlasuk a természetben sokszor nehezen, vagy egyaltalan
nem megy végbe, emellett a kornyezetbe kikeriilé6 mtianyaghulladék sokféle kornyezetvédelmi
¢s egészségiigyi kockazatot hordoz. A muanyagok tujrahasznositasa lehetdséget teremt a
hulladék visszacsatornazasara a gazdasag vérkeringésébe alapanyagként. Fontos eszk6z ebben
a torekvésben a kozvetlen ujrafelhasznalas mellett a konverziés technologidk teriilete, vagyis a
miuanyaghulladék kémiai atalakitasa az ipar szamara hasznosithatdé anyagokka. A konverzios
technolodgiak csoportjaba tartozik a hidrotermalis depolimerizacio, melynek lényege, hogy az
alapanyagot magas hdmérsékletii ¢s nyomdasu vizben reagéltatva a polimer monomerjét, vagy
mas értekes bomlastermékeit nyerjiik vissza.

A poli(biszfenol-A-karbonat) egy miiszaki mtianyag, kiilonleges tulajdonsagai miatt specialis
alkalmazasi teriiletei az autdipartol az optikai adathordozokig terjednek. Az irodalomban csak
szakaszos hidrotermalis depolimerizacidjat vizsgaltak jellemzéen 250-350 °C hémérsékleten
1-2 oras reakcioidd mellett. Sokféle és nagymennyiségii oldott bomlastermék keletkezését
figyelték meg 5 - 8,24% maximalis biszfenol A monomerhozam mellett. [1-2]

Dolgozatom célja egy olyan eljaras fejlesztése, melyben a poli(biszfenol-A-karbonat)-bol
hidrotermalis depolimerizacioval biszfenol-A nyerheté ki. A megtervezett és megvalositott
félfolyamatos berendezésben megfeleld tartoméanyban szabéalyozott atlagos tartdzkodasi id6 (1-
3 perc), hémérséklet (300 °C), nyomas (12 MPa) és segédaram (0,45 mol/dm?® koncentracioju
NaOH-oldat) mellett a polimer teljes konverzidja elérhetd. A folyadéktermék feldolgozasara
kidolgozott kicsapasos kristalyositdssal kombindlva az optimalizalt hidrotermalis
depolimerizaciot 55% preparativ monomerhozamot értem el jo ismételhetdség mellett. Az igy
kristalyos formdban kinyert biszfenol-A monomer termék tisztasaga kiemelkedd, tovabbi

tisztitasi Iépések nélkiil is 94%-0s.

[1] H. Tagaya, K. Katoh, J. I. Kadokawa, and K. Chiba, Polym. Degrad. Stab., 1999, 64,
289-292.

[2] X. Zhao, L. Zhan, B. Xie, and B. Gao, Chemosphere, 2018, 207, 742-752.
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Gyogyszerhatdanyagok segédanyagok jelenlétében végzett heterogén kristalyositasa
haté¢kony alternativaja lehet a hatoanyag fizikai tulajdonsdgainak modositasara. A
leggyakrabban alkalmazott készitménytechnologiai segédanyagok (polimerek) a kristdlyosodas
mechanizmusanak modositasaval valtoztathatd a hatéanyag szemcsemérete, szemcseméret-
eloszlasa, szemcsealakja, kontrollalhatdé a kristdlyszerkezet. Ezen fizikai tulajdonsagok
javithatjak az adott hatéanyag felszivodasat, kedvezdbb porreoldgiai tulajdonsagok miatt
feldolgozhatosdgat. A gyartds sordn alkalmazott formulalasi lépések szama ezaltal
leredukdlhaté, mellyel energia- ¢és koltséghatékonyabbd valik. A  segédanyagok
kristalyositasban betoltott szerepére tobb szakirodalmi példa 1étezik, am pontos mechanizmus
magyarazatok maig vitatottak, ennek ismeretében kutatomunkdm célja egy modern
gyogyszerhatdanyag segédanyagos kristalyositasa, kedvezébb terméktulajdonsagok elérésére.

Karvedilol szakaszos hiitéses kristalyositasat végeztem Polivinil-Pirrolidon (PVP K90)
segédanyag alkalmazasaval, mely sordn vizsgaltam a segédanyag kristalyositasban betoltott
szerepét, a kiilonbozd folyamatparaméterek fliggvényében. Eldkisérleteim alapjan a PVP
hatéanyag aggregaciot elOsegitd hatdsat tapasztaltam, igy a tovabbiakban 2 valtozos
kisérlettervben vizsgaltam a hiitési sebesség €s a polimer koncentracid hatdsat a termék
szemcsemeéretére, szemcseméret-closzlasara és habitusara, valamint az ezekbdl adodod
gordiilékenységére. Oldhatosagi kisérleteket végeztem kiillonb6zé polimer aranyokkal, az
idealis oltasi hdmérséklet kivalasztasara. A kisérletterv eredményeibdl megallapitottam, hogy
a polimer nélkiili referencia termékhez képest a polimer a vizsgalt paraméter térben
(0,1 °C/perc—1 °C/perc, 2—10 %) a termelést csekély mértékben modositotta (89% —>78%),
gyors hiités és oltads mellett aggregalodast tapasztaltam. Oltds nélkiil gyors hiitési sebességek
mellett a rendszer nem kristdlyosodott. A hatéanyag kristalyszerkezete egyik kisérleti
beallitdsnal sem valtozott, minden esetben a kinetikailag preferalt polimorfot azonositottam. A
tovabbiakban az aggregalodas elosegitésére kisérletsorozatot végeztem szamos hiitési
beallitassal (0,1 °C/perc; 0,29 °C/perc; 0,55 °C/perc; 1 °C/perc) allandd polimerkoncentracid
mellett, melyben vizsgaltam az oltas szerepét. Az eredmények alapjan a polimer aggregalddast
elOsegitd hatasa oltas nélkiil, kis hiitési sebességek mellett valt jelentdssé, igy az oltasnak
szignifikdns hatasa volt. A szférikus kristalyaggregatumokbdl allo termék gordiilékenysége
tobb kategoriat javitva kedvezd mindsitési lett.
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Napjainkban a kismolekulds gydgyszerhatéoanyagok koriilbeliil 6tven szazaléka rendelkezik
aszimmetria centrummal [1]. A gydgyszeriparban a sztereoizomerek szétvalasztasa, kiilon-kiilon tiszta
formaban torténd nagytisztasagl eldallitasa és részletes vizsgalata alapveto feladat. Erre a célra ma mar
szdmos technoldgiai moddszer ismert. Kozilik is gyogyszeripari kornyezetben a leggyakrabban
alkalmazott mddszer a diasztereomersopar-képzésen alapul6 rezolvalas.

Kutatécsoportunkban az elmult években gyogyszeripari megbizasok €s alapkutatasi projektek
keretében szamos diasztereomersopar-képzésen alapuld rezolvalasi eljarast fejlesztettek ki. Egyike
ezeknek az Apremilast gyogyszerhatéanyag (APR) kulcsfontossagti intermedierének az APR-A, primer-
amin-szarmazéknak a racém keverékbél t6rténd kinyerése [2]. Az APR hatéanyag kivant bioldgiai hatas
kivaltasara kizarolag az S-enantiomer rendelkezik. Az APR kereskedelmi forgalomban Otezla
gyogyszer néven talalhato meg, melynek kiemelked6 jelentésége van az arthritis psioriatica, psoriasis
¢és a Behcet-kor kezelésekor [2]. Kutatomunkam céljaul, az APR-A intermedier enantiomereinek
szétvalasztasara alkalmas rezolvaldagensek korének kibodvitése, és a nem hasznos enantiomer tovabbi
hasznositasi lehetéségének vizsgalata. Hatékony rezolvaloszernek az (R,R)-di-para-toluil-borkdsavat
(DPTBS) taldltam, mely konnyen hozzéaférhetd és ipari kornyezetben is hasznalhatd, konnyen
regeneralhatd. Kisérleti munkdmban az eljaras kiilonb6z6 meghatarozoé paramétereinek felderitésére és
optimalizalasara fokuszaltam. Eredményiil egy olyan kristalyositason alapuld rezolvalasi eljarast
fejlesztettiink, mellyel magas enantiomertisztasaggal (ee 96%) és jo termeléssel kaphatd meg a kivant
enantiomer. Ezen feliil tovabbi vizsgalatokat végeztem az APR-A rezolvaldo agensként valo
hasznositasara, els6sorban atropizomer vegyiiletek enantiomereinek elvalasztasaban. Rezolvaldszerként
valéo hasznositasban egy fenilpirrol alapvazi, primeramid- és karboxil-csoportokat tartalmazo
atropizomer vegyiilet (CF3-CPBA) esetén értem el kimagaslo eredményeket.
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[1] E. Francotte, Contemporary analysis of chiral molecules, LCGC Europe 29 (suppl) (2016) 31-37.

[2] F. Faigl, J. Doubsky, R. Klvana, J. Richter, E. Fogassy, B. Matravolgyi, A. Mizsak, A Method of
chiral resolution of the key intermediate of the synthesis of Apremilast and its use for the preparation of
the pure Apremilast, W0216161996A1 patent (2016)
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A folyamatos technologidk egyre nagyobb szerepet toltenek be a vegyiparban. Az egyik
legnagyobb jele ennek, hogy a hagyomanyosan szakaszos gyartdst preferalé gyodgyszeripar
terliletein is kezd teret nyerni maganak ez a gyartasi modszer. Ez koszonhetd a folyamatos
gyartas megannyi elényének, illetve annak, hogy az elmult évtizedekben jelentésen megnétt a
folyamatos technoldgidk fejlesztésével foglalkoz6 kutatdsok szama.

A folyamatos technoldgidk koziil az ikercsigds granuldlas egy alternativ megoldasa
lehet a jelenleg leggyakrabban hasznélatos szakaszos granulalasnak. A granuldlas egy, a
gyogyszeriparban gyakran alkalmazott eljards, mely alkalmas porkeverékek porfolyasi
tulajdonsagainak és tablettazhatosdganak javitasara, tovabba elkeriilhetéveé teszi a kiilonbozo
szemcseméretii alkotok fajtazodasat is. Az olvadék granulalas, mely a granulalas egyik fajtéja,
kiilonosen igéretes technologia. Az eljaras soran a részecskék aggregélasa egy olyan kdtéanyag
jelenlétének koszonhetd, melyet olvadaspontja kozelébe vagy folé melegitenek, igy a
hatéanyag megolvasztdsa vagy viz hozzéadéasa a rendszerhez elkeriilhetd.

TDK munkam soran koffein-tartalmu porkeverék folyamatos olvadék granulalasat
valositottam meg polietilén-glikol kotdéanyaggal egy ikercsigds késziilékben. Célom egy
integralt folyamatos rendszer megalkotasa volt, mely az adagolast és az olvadék granulalést
kovetden a folyamatos hiitést, drlést (,,regranulalast™) €s tablettazast is tartalmazza. Munkam
soran sikerrel l1étrehoztam a fent emlitett folyamatos rendszert, melynek segitségével javitottam
a kezdeti, koffein hatéanyag tartalmu keverék porfolyasi tulajdonsagait és tablettazhatdsagat.
A granulatumokat és a bel6liik készitett tablettakat analitikai vizsgalatoknak vetettem ald, hogy
megtalaljam a rendszer optimalis miikddési paramétereit, tovabba a rendszert valds idében, in-

line is nyomon kovettem. Végiil a rendszer méretnovelését is sikerrel hajtottam végre.
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A kiilonb6z6 aril-halogenideknek Ullmann-tipusi aminalasa rendkiviil hatékony
modszer kiilonbdz6 potencialisan bioldgiailag aktiv N-artalmu vegyiiletek eldallitidsara.l Nem
meglepd tehat, hogy a finomkémiai és gyogyszeripari teriileteken igencsak megndétt a reakcio
jelent6sége elmult években. A reakcié hatékonysagat tobb fontos paraméter is befolyasolja,
ugymint az alkalmazott réz—s6 katalizator, a bazis ¢és az olddszer. Utdbbi helyes
megvalasztasaval a szintézis kornyezetbaratabb megvaldsitasara nyilik lehetéség. 2

Az 1,4—pentandiol (1,4-PDO) egy nem illékony, atlatszo folyadék, amely a biomassza
alapu Cs platform molekuldk, mint példaul a levulinsav és a y—valerolakton, katalitikus
hidrogénezésével allithatd eld. A vegyiilet alacsony gdztenzioval rendelkezik még magas
hémérsékleten is, tovabba két hidroxil csoportja 1évén ligandumként alkalmazhatd a réz
katalizatornal. Az 1,4-PDO potencidlisan alkalmazhatdo Ullmann—kapcsolasok soran
oldoészerként, igy kivaltva az illékony és elterjedtebben alkalmazott olddszereket, mint példaul
a dimetil-szulfoxidot vagy a dimetilformamidot.’

Eléaddsomban bemutatom az 1,4—pentandiol olddszerben elvégzett Ullmann—tipusu C—-
N kapcsolasok eredményeit, amely kutatdbmunka soran szimos paraméter hatasat vizsgaltam a
hozamra. A reakcid egyenlete és a koriilményei altalanosan az 1. abran lathatdak. A vizsgalt
parméterek kozé tartozott az alkalmazott réz katalizator, a bazis, a hdmérséklet, kiilonbozo
oldészer szennyezOk ¢és az aromas gylrll szubsztituenseinek hatdsa a reakcid
eredményességére.

|
©/ + ~ | Cu kat., bazis H \\l
RS NH; ©/ R
R 1,4-pentandiol
T, t
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Referenciak:

1 Kwong, F. Y.; Klapars, A.; Buchwald, S. L. Org. Lett. 2002, 4, 581-584.

2 Orha L.; Tukacs J. M.; Gyarmati B.; Szilagyi A.; Kollar L.; Mika L. T. ACS Sustainable Chem. Eng. 2018, 6,
5097-5104.

% Arvai, C.; Mika, L. T. Ullmann-type C-N coupling reaction in 1,4-pentanediol, a biomass based solvent 48th
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Tobbféle nanotdltdanyag polimerekben torténd egylittes alkalmazasakor egyenletesen
diszpergalt szerkezettel, valamint kiemelkedéen nagy merevséggel és szilardsaggal rendelkezd
szerkezeti anyagok 4llithatok eld. Szdmos, szakirodalomban megjelent publikacio legalabbis
ily modon szamol be a hibridizacié nanokompozitok fejlesztésében mutatott jelentdségérdl. A
tanulmanyok szerzdi tobb esetben a komponensek egy adott anyagi jellemzdére gyakorolt
szinergikus hatasara is felhivjak figyelmiinket.

A szakirodalomban talalhat6, altaldnos érvénytinek vélt kijelentések tovabbi igazolasa,
esetleg cafolata érdekében polipropilén matrixt kompozitokat készitettiink egy uj,
kereskedelmi forgalomban kaphatd hibrid nanotoltéanyag és egy referenciaként szolgalo
mikroméretl erdsitdanyag, talkum felhasznéalasaval. A nanotdltdanyag atfog6 jellemzése soran
bizonyitast nyert, hogy annak két komponene a szepiolit €s laponit, feliilete pedig egy kvaterner
ammoniumsoval van kezelve. Bar a nanoto6ltdanyag feldolgozas soran kis, anizotrop szemcsék
formajaban egyenletesen oszlathat6 el a matrixban, aggregaciéval mar kis toltéanyagtartalom
esetében is szamolni kell. Az aggregatumok jelenléte, valamint a feliiletkezelésbdl eredd
elégtelen fesziiltségatvitel miatt a nanotdltdanyag a polipropilén matrix tulajdonséagait a
talkumhoz képest csak mérsékelten javitotta.

Vizsgalati eredményeink felhivjak a figyelmet arra, hogy a hibridizacié nem okvetlentil
jelent megoldast a nanokompozitok eldallitdsa soran felmeriild homogenizalasi problémakra,
tovabba arra, hogy a tobbféle tarsitdbanyagot tartalmazo hibrid szerkezeti anyagok teljesitménye
nem minden esetben felel meg az elvarasoknak, a komponensek szinergikus hatdsa gyakran
elmarad.
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A kapszaicint, mint a csip6s paprika f6 hatoanyagat széles korben alkalmazzak a gyogyszer- és
az élelmiszeriparban egyarant. Kutatomunkam sordn célul tiztiik ki kapszaicin-szdrmazékok szintézisét
aramlasos kémiai rendszerekben, mely soran a hagyomanyos szintézisekhez képest egy gyorsabb és
nagyobb hozamu technoldgia kifejlesztésére torekedtiink. Tovabba célunk volt a kapszaicinoidok
mezdgazdasagi alkalmazhatosidganak vizsgalata.

A kapszaicinoidok haromlépéses szintézisét egy folyamatos, aramldsos kémiai rendszerben
terveztiilk megvaldsitani. Ehhez els6 lépésben célunk volt kiillonb6zé benzaldehidekbdl kiindulva
aldoximok képzése, melyeket folyamatos hidrogénezd reaktoron (H-Cube Pro®) atvezetve, a megfeleld
benzil-aminokkd  kivantunk  alakitani. Az  aminokat  aktivalt,  hosszii  szénlanch

karbonsavszarmazékokkal Asia® rendszerben acilezve jutottunk a kapszaicinszarmazékokhoz.

(0]
X
R H ®
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oldészercsere

Az egyes lépések optimalizalasat modellreakciokon keresztiil végeztiik, melyek soran tobb
paraméter (aramlasi sebesség, hdmérséklet, nyomas) hatasat vizsgaltuk. A reakcidkat kromatografias
(GC, HPLC) ¢és tomegspektrometrias (GC-MS) modszerekkel kovettiik, a termékeket
oszlopkromatografia segitségével tisztitottuk. Az eldallitott vegyiiletek szerkezetét H, *C NMR és
nagyfelbontasti tomegspektrometrias (HRMS) vizsgalatokkal igazoltuk.

A kapszaicinoidok Fusarium graminearum gombafajra gyakorolt gomba6lé hatasat
egylittmikodés keretében teszteltiik, tovabba vizsgaltuk a Kkapszaicinoidok komplexképzését

hidoxipropil-B-ciklodextrinnel, a nagyobb vizoldhatdsag és biocid hatas ndvelése érdekében.
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A kornyezetvédelem jelentdségének ndvekedésével egyre nagyobb igény mutatkozik arra, hogy
a tartds fogyasztasi cikkek megujuld alapanyagokbol késziiljenek. Ezzel egyiitt jelentésen megnétt a
politejsavbol késziilt tartds termékek iranti kereslet. A politejsav biodegradalhaté és jo mechanikai
tulajdonsagokkal rendelkezik, azonban olvadékcsepegési tulajdonsaga miatt égésgatlasa egyes muszaki
terlileteken biztonsagtechnikai szempontokbdl elengedhetetlen.

Szamos modszer koziil a foszfortartalmu, felhabosod6 €gésgatlo rendszerek hasznalata terjedt
el leginkabb. A gyakran alkalmazott ammoénium-polifoszfat (APP) pentaeritrit (PER) adalék
kombinacié kornyezetbarat alternativajat jelenthetik a megujuld eredetli szeneseddé komponenst
tartalmazo égésgatld rendszerek.

A ciklodextrinek (CDk) megujuld forrasbol allithatok elé és alkalmasak szénforrasnak
felhabosodo égésgatld rendszerekben. Koziilik a B-ciklodextrinek hasznalata kiilondsen elterjedt
kedvezobb aruk miatt, tovabba zarvanykomplex képzési tulajdonsdguk miatt a tobbi adalékanyag
homogeén eloszlasat is segithetik a polimer matrixban.

A kutatocsoportunkban végzett munka korabbi eredményei ramutattak, hogy a 2-hidroxipropil-
béta-ciklodextrin alaki tényezdje is szamottevoen befolyasolja az égésgatolt kompozit tulajdonsagait;
APP alapégésgatld mellett a mikroszalas szerkezetli CD jobb eredményeket ért el az éghetOségi
vizsgalatokon, mint a por forméajaban alkalmazott adalék.

Munkam soran egy 0j égésgatlo adalékot allitottam elé a politejsavhoz (PLA), amelyhez
szenesedd agensként foszforos szilannal (PSil) feliiletkezelt 2-hidroxipropil-béta-ciklodextrint
(HPBCD-t) alkalmaztam. A megfelel6 oldoszer kivalasztisa utan a reagenseket kiilonb6z6 aranyban
tartalmaz6 adalékokat infravords spektroszkopiaval (IR) és termogravimetrikus analizissel (TGA)
vizsgalva kivalasztottam a megfeleld Osszetételt. A vélasztott PSil:HPBCD arany mellett kétféle
adalékot készitettem; egyikben por, masikban mikroszalas szerkezeti HPBCD-t alkalmazva. Az
adalékokat APP alapégésgatld mellett omledékkeveréssel PLA matrixba agyaztam, majd a
kompozitokbol mintalapokat préseltem. A kétféle kompozit termikus és éghetdségi jellemzdit az
¢gésgatlot nem tartalmazd PLA-val és a csak APP alapégésgatlot tartalmazd PLA kompozitokéval
vetettem Ossze. A kompozitokon elvégzett éghetdségi vizsgalatok eredményei azt mutatjak, hogy
mindossze 3% PSil-lel feliiletkezelt, mikroszalas szerkezetit HPBCD adagolasa a 15% APP-t tartalmazo
PLA kompozitok oxigénindexét 25%-rol 37,5%-ra noveli, tovabba mintegy 50%-kal mérsékli a PLA
hokibocsatasi maximumat. A PSil-lel kezelt HPBCD mikroszal kedvez6 hatasat elsdsorban az APP-vel
mutatott fokozott fizikai €s kémiai kdlcsonhatassal, valamint a megnovelt szenesedési képességgel és
termikus stabilitdssal magyaraztam, amelyek egyiitt megnovelt szerkezeti integritas, hatékony tlizgatlo
védoréteg kialakulasahoz jarulnak hozza.
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Konzulens:  Béri Janos PhD-hallgaté
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Az ultrahangos extrakciod egy lehetséges zold alternativaja a konvencionalis extrakcios eljara-
soknak. Segitségével csokkenthet6 a folyamat id6-, olddszer-, és energiaigénye. Az ultrahang hatasara
fellépo intenziv keveredés és kavitacios jelenségek befolyasoljak a szilard-folyadék anyagatadast és
annak sebességét. A folyamatot jellemzoen két f6 szakaszra bontjak: egy kezdeti meredek felfutasu
szakaszra, ahol a feliileti leoldodas dominal, és egy ezt kdvetd, feltehetden szilard tombfazisbol torténd
lassabb diffizios és kioldodasi szakaszra [1].

Munkam soran a kerti kakukkfii szakaszos ultrahangos extrakcidjat vizsgaltam 99,8 %-0s etil-
alkohol extrahaldszerrel, 1:15 [ g kakukkfii/ml] arannyal, 666,67 W/l energiasiiriiség mellett. Vizsgalata-
imat 302, 315, valamint 333 K temperalas mellett végeztem el, 0,1-0,2 és 0,5-0,63 mm-es szemcsemé-
retll kakukkfiifrakciokon. Minden hémérsékleten, mindkét frakcid esetén 6t mérési pont késziilt (1, 3,
5, 10 és 20 percig). Minden mérés haromszori belsé mintavétellel és mérési pontonként harom ismétlés-

sel tortént, az eredmények mérési bizonytalansaganak vizsgalatara.

Eredményeim az  emlitett | Szemcseméret [mm] T [K] Yi perc []
klasszikus extrakcidos folyamatokra 0,5-0,63 333 0,6521”
jellemzd két f6 szakasztol eltértek. A 315 0,479
felfutasi szakasz nem megfigyelhetd, az 302 0,463
els6 mérési pontndl jellemzden 50% 0102 333 0815
feletti a kihozatal a maximalis 315 0733
hozamhoz [g extrakt/ 100 g szaraz 302 0.788

névény; Y| viszonyitva ( 1. tablazat). A — — — -
) 1. tablazat: 1 percig végzett ultrahangos extrackio relativ
folyamat feltérképezésére az irodalom- termelése

ban eddig alkalmazott empirikus és analitikus ultrahangos extrakciora korabban alkalmazott egyenletek
[2-3] vizsgalataval kimutathato az elsé szakasz hianya a mérési tartomanyban. Vagyis megfelel6en
magas energiastiriiség mellett a lemosast kozel pillanatszeriien meg lehet valdsitani. Mivel a mérés
hémérsékletétél fliggetleniil tapasztalhaté a jelenség, feltételezhetd, hogy hdérzékeny anyagok

extrahalasakor a modszer hatékonyan alkalmazhato.

Petrovi¢ S. S. és munkatarsai, “Comparative analyses of the diffusion coefficients from thyme for different extraction processes,” Journal of the Serbian Chemical Society, 77. kotet, 6.
kiadas, oldalak 799-813, 2012, doi: 10.2298/JSC110616009P.

Tao Y. és munkatarsai, “Kinetic modeling of ultrasound-assisted extraction of phenolic compounds from grape marc: Influence of acoustic energy density and temperature,” Ultrason
Sonochem, 21. kétet, 4. kiadas, oldalak 1461-1469, 2014, doi: 10.1016/].ultsonch.2014.01.029.

Ali A. és munkatarsai “Ultrasound-assisted extraction of natural antioxidants from betel leaves (Piper betle): Extraction kinetics and modeling,” Separation Science and Technology
(Philadelphia), 53. kotet, 14. kiadas, oldalak 2192-2205, Sep. 2018, doi: 10.1080/01496395.2018.1443137.
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A gyogyszeripar jelenleg egy paradigmavaltasi folyamaton megy keresztiil, mely soran a
hagyomanyos, szakaszos technologidk helyett a folyamatos technoldgiak kertilnek eldtérbe. Ez
a folyamat olyan modern analitikai eszkdzoket igényel, melyek a folyamatfeliigyeld és elemezd
rendszer (PAT) részeként alkalmazhatdk, valamint hozzajarulnak a termékbe tervezett mindség
(QbD) szemléletének megvalosulasahoz. A folyamatos technologidk esetében a folyamatok
megértésében és szabalyozasaban jelentds szerepe van a valos ideju adatgyljtésnek, a gyartas
soran végbemend folyamatok kovetésének ¢és a tobbvaltozds adatelemzési modszerek
alkalmazaséanak.

A gépi latasi rendszereket széles korben alkalmazzdk szdmos iparagban, azonban
gyogyszeripari felhasznaldsa még nem elterjedt. Kutatasom célja kisérletekkel igazolni a gépi
latasi rendszerek relevanciajat PAT eszkozként a gyogyszeriparban, szilard gyogyszerformak
mindségellendrzésére. Kisérleteim soran koffein modellhatdanyagot tartalmazo tablettdkat
vizsgaltam gépi latasi rendszerrel. Kiilonb6zd préserd szinteken allitottam eld tablettakat,
melyekrdl fényképeket készitettem lathato (VIS) megvilagitdsban. A képek feldolgozasat és
elemzését MATLAB kornyezetben futd algoritmus segitségével végeztem. Az altalam
vizsgalni kivant paramétereket a préserd, a torési szilardsag, a porozitas, a szétesési id6 és az in
vitro kioldodas profilok képezték. A felsorolt paraméterek meghatarozasahoz hullamszerti
matematikai képleteken (waveleteken) alapulod algoritmust alkalmaztam, majd parcidlis
legkisebb négyzetek modszerét és mesterséges neurdlis halokat alkalmazva prediktiv
modelleket készitettem. Ezen paraméterek esetében referencia modszerekként hagyomanyos,
off-line mérési modszereket alkalmaztam.

A munkam soréan elért eredmények alapjan a gépi latasi rendszerek hasznos eszkozei lehetnek
a jovOben a tablettak atfogd mindségellendrzére a folyamatos gyartasi technologidk esetében.

—-71 -



SZERVES KEMIA SZEKCIO

Szulfonilhidrazon mint uj kovalens kotéelem
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Napjainkban egyre boviil az olyan vegyliletek gydgyszerkémiai és kémiai biologiai fejlesztése,
melyek adott célfehérjéhez vagy egyéb mas, a szervezetben taldlhat6 makromolekuldhoz kovalens
modon kapesolodnak. Az elmult évtizedek kutatdsai arra vilagitottak ra, hogy a kovalens kotodést
eredményez0 modszerek koziil szamos eljarassal rendkiviil precizen és szelektiven befolyasolhaté a
fehérjék mitkodése, és a vegyiiletek kotddésének szabalyozhatdosaga ma mar nem kérdéses. A kovalens
jelolés szabalyozhaté modon is megvalosithatd fénnyel torténd aktivalas hatdsara. Célunk egy olyan uj
fotoaktivalhato funkcioscsoport fejlesztése volt, amely segitségével hatékony fehérjejeldlés érhetd el, és
amely széleskorben alkalmazhatd, és akar a fehérje ligandumanak szerkezetébe is ,rejthetd”.
Kutatémunkam sordn sikeresen eldallitottam egy hozzavetdleg 40 hidrazonbol 4allo
vegylilettarat, és igazoltam, hogy tagjai fotoaktivalas hatdsara GSH-adduktot képeznek.
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A vegyiiletek szintézisét egyszerlien, altalaban jo termeléssel valositottam meg. A
fotoaktivalas hullamhosszat, a megvilagitas idejét, az alkalmazott pH-t ¢és puffert
optimalizaltam. Eldallitottam gyogyszerkémiai és kémiai biologiai szempontbdl érdekes
vegyiileteket is, melyek egy része kotdelemként hasznalhaté fel arra, hogy valamilyen
kismolekulds nagyaffinitasi probavegyiiletre, hatdanyagra kapcsoljuk, és ezéltal azt
fotoaktivalhatova tegyiik. Eldallitottam tovabba olyan bioldgiailag aktiv szulfonilhidrazonokat,
¢és biologiailag aktiv karbohidrazonok szulfonilhidrazon analdgjait, melyek potencidlisan
alkalmazhatéak fotocimkézéshez akar a szerkezet mddositasa nélkiil is. A biologiailag aktiv
vegyiileteket a kutatocsoportban és egyiittmiikodd partnereink segitségével teszteljik a
megfeleld fehérjecélpontokon.
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Napjainkban egyre nagyobb népszertiségnek orvendenek a kirdlis, bifunkciondlis
organokatalizatorok, melyekkel aszimmetrikus reakciokat lehet enantioszelektiven katalizalni.
Ez a vegyiparban, kiilondsen a gydgyszeriparban kiemelten fontos lehet, hiszen a molekula két
enantiomerje teljesen eltérd bioldgiai hatdssal rendelkezhet.

A katalizatorok visszaforgatdsa mind kornyezetvédelmi, mind gazdasdgossagi
szempontbol igen fontos feladat. Munkdm soran egy oktadecil oldallancokkal modositott
cinkona-négyzetamid tipusu organokatalizatort allitottam eld, majd alkalmaztam Michael-
addicios reakciokban, melyek kozott szerepelt példaul az izomgoresoldd hatast baklofen kiralis
intermedierjének el6allitasa is.

A Katalizator visszaforgatasakor annak lipofil karakterét hasznaltam ki. Apolaris
oldoszerekben homogén katalizist valositottam meg, amely tobb szempontbdl elénydsebb a
heterogén katalizisnél. A reakcid lejatszodasa utan az apolaris oldoszert polarisra cseréltem,
majd a kivalt katalizatort centrifugalassal valasztottam el a terméket, valamint a reakcioelegy
tobbi komponensét oldo poléaris oldoszertdl. Az igy visszanyert katalizdtort még négy
reakciociklusban alkalmaztam a katalitikus aktivitds jelentds csokkenése nélkiil, kivalo

termelés (82-96%) és enantiomerfelesleg (90-92%) értékek elérése mellett.
+apolaris oldészer /)
+reaktansok
kevertetés 1 . apolaris oldoszer eltavolitasa i:% cenlrlfugalas elvalasztas
2. polaris oldészer hozzaadasa

3. atpipettazas Eppendorf-csébe
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Hafner és munkatarsai 1974-ben sikeresen szintetizaltak egy azapentalén szarmazékot,
az 1,3-bisz(dimetidamino)-2-azapentalént (tovabbiakban azapentalén). Késébb, Heinz-Gerd
Klds az akkoriban rendelkezésre all6 eszkozokkel tanulméanyozta a molekula tulajdonsagait és
kémidjat, azonban ezt kdvetden a molekula feledésbe meriilt.

Kutatdmunkam célja az azapentalén szintézis eljarasanak kidolgozasa és a molekula
atfogo jellemzése, illetve reaktivitdsanak feltérképezése volt. Ehhez els6ként optimalizdltam az
eljarast azapentalén eldallitasara, majd az eldallitott azapentalént és annak savak hatdséara
bekovetkezd reverzibilis protondsodasi folyamatdnak, (anti)aroméssagi és elektronikai
tulajdonsagait széleskoriien jellemeztiik mérésekkel, illetve elméleti kémiai szadmitasokkal.

Az azapentalén eldallitdsat kovetden szelektiv halogénkési eljarasokat (klorozas,
bromozas, jodozas) dolgoztam ki, majd az igy eldallitott halogén szarmazékokat Suzuki és
Sonogashira keresztkapcsolasi reakciokba vittem, mely soran sikeresen eldallitottam trifenil-
azapentalént és kétféle, egyszeresen és kétszeresen TIPS-acetilénnel kapcsolt brémozott
szarmazékot is. A halogénezési reakciok mellett az azapentalén reaktivitasat feltérképeztem
mas elektrofil szubsztiticios reakcidkban is. Eldallitottam formilezett azapentalént, valamit
azokapcsolasi reakcioba is vittem, mely sordn 6 1j, kiilonboz6 erdsségli elektron donor- és
akceptor-csoportokkal szubsztitualt azo-azapentalén allitottam el6, melyek cisz-transz
izomerizacidjat UV-Vis spektroszkdpidsan vizsgaltam besugdrzas hatasara.
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Az irodalom szerint, az a-aminofoszfonatok eldallitasat altalaban valamilyen katalizator
jelenlétében és oldoszerben hajtjadk végre, terhelve ezzel a kornyezetet. Kutatocsoportunk
célkitlizése a reakciok kornyezetbardt modon valdé megvalositasa. Mivel az a-
aminofoszfonatokat az a-aminosavak strukturalis P-analogjaiként tartjadk szamon, potencialis
bioaktivitassal rendelkezhetnek. Munkank sordn 1j tipusti a-aminofoszfonatok szintézisét
tlztik ki célul. Dolgozatomban benzilamin, benzaldehid-szarmazékok és dietil-foszfit
Kabachnik-Fields reakciojaban dietil-bezilamino-benzilfoszfonatokat allitottunk el6, melyeket,
amin-komponensként felhasznalva, paraformaldehiddel és kiilonféle foszfor-reagensekkel egy
masodik Kabachnik-Fields kondenzacioban 1j, két foszfor-funkciot tartalmazd vegyiileteket
allitottunk eld. A bioaktivitas tesztelésen kiviil a reakcid koriilményeinek optimalizélésa,

valamint az 0j vegyiiletek szerkezetének teljes korli azonositasa is feladatom volt.
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A Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia és Technologia
Tanszékének N-heterociklusok ¢és alkaloidok szintézise kutatdcsoportjaban hossza ideje
foglalkoznak varhatéoan rakellenes fenantridon alkaloid analogonok szintézisével. A
fenantridon alkaloidok az Amaryllidaceae-alkaloidok egyik fontos alcsoportja, amelynek
képviseldi koziil tobb bizonyitottan tumorellenes hatasu, korlatozott mértékii izolalhatosaguk
miatt viszont sziikségessé valt az emlitett alkaloidok és analogonjaik szintetikus eldallitasa.
Kutatocsoportunkban a célunk a fenantridonvaz ,,A” gylriijének tobbféle szubsztitualasaval
hozzajarulni a fenantridon alkaloidok szerkezet-hatas oOsszefiiggéseinek még pontosabb
feltérképezéséhez. Bekapcsolodva ebbe a munkaba olyan 2-metil-1,3-benzodioxol-
szarmazékok szintéziseit kaptam feladatul, melyekbdl a tanszéken korabban kidolgozott
szintézislépések kisebb-nagyobb mddositasaval fenantridon alkaloid analogonok allithatok eld.
A TDK-munkam soran eldallitott intermedierekrdl jelen dolgozatomban szamolok be. A
kulcsintermedierek hatékony eldallitdisa utdn tovabbi négy szintézislépést sikerilt

megvaldsitanom, a koztitermékek szerkezetét NMR segitségével azonositottam.
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A vegyiparban szamos teriileten alkalmaznak old6szereket. Oldoszereket hasznalhatnak
reakciokozegként a reagensek oldasara, valamint a termékek elvalasztasa €s tisztitasa sordn is.
Jelentds olddszerhasznalonak szamit a gyogyszeripar, ahol az ipari eljarasok soran a felhasznalt
anyagok tdmegének akar 90%-a is olddszerekbdl szarmazhat.*

A kornyezetvédelmi eldirdsok szigorodasaval egyre nagyobb figyelmet kapnak az alternativ
oldoszerek, amelyek képesek lehetnek kivaltani a hagyomanyos, jelentdés kornyezetkarosito
hatéassal biro szerves oldoszereket. Az alternativ oldészereknek szamos eldonyos tulajdonsaga
van. Altaldban alacsony a tenzidjuk, igy kisebb a 1égkorbe valo kikeriilésiik valdsziniisége, nem
mérgezdek, nem gyulékonyak €s szamos esetben biologiai alapi forrasbol vagy vegyipari
melléktermékekbdl eldallithatok.

Munkam soran célom volt egy, a fent emlitett elény0ds tulajdonsadgokkal biro alternativ oldoszer
eléallitasa tobb kiillonbozd modszerrel. A kutatas soran sikeresen meghataroztam az oldoszer
legfontosabb fizikai tulajdonsagait, és vizsgalatokat végeztem az olddszer stabilitdsara
vonatkozoan. Az elballitott olddszert sikeresen alkalmaztam olyan szén—szén kapcsolasi
reakciokban, mint a Suzuki- és a Sonogashira-reakcio, illetve az aszimmetrikus Michael-
addicio, tovabba kivald oldoszernek bizonyult tiokarbamid tipusi aszimmetrikus

organokatalizatorok szintézise soran is.

o
: 5

Természetes Kornyezetbarat
forras metilezoszer

© Alacsony tenzio & Michael-addicid

& Suzuki-reakcio

© Nagy stabilitas

© Elegyedési probak

\\ © Oldasprobak polimerekkel « Tiokarbamid szintézis /

“Constable, D. J. C.; Jimenez-Gonzalez, C.; Henderson, R. K. Org. Process Res. Dev. 2007, 11, 133-137.

& Sonogashira-reakcio
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Kutatdmunkdm célja olyan optikailag aktiv koronaéterek szintézise volt, melyek
alkalmazhatoak fazistranszfer katalizatorként, valamint az egyes reakciok végeztével
hatékonyan visszanyerhetok. A katalizatorok visszaforgatdsdnak megoldéasara két stratégiat
valasztottam: a makrociklusok bdazikus nitrogénatomjan keresztiili sosavas sOképzést ¢€s
extrakciot, illetve a szilard hordozohoz kotést.

Munkam soran eléallitottam négy D-gliikoz-, illetve harom (2S,3S)-1,4-difenilbutan-
alapu, savas kozegben stabil makrociklust, valamint egy propargilcsoportot tartalmazo lariat
étert sikeresen rogzitettem azidcsoportokkal modositott PVC-hez.

Az eldallitott koronaétereket kiilonbozd folyadék-folyadék, illetve folyadék-szilard
fazistranszfer rendszerekben alkalmaztam katalizatorként. A reakciok soran altalaban kis
mértéklt aszimmetrikus indukciot valtottak ki, azonban néhany esetben kozepes mértekii
szelektivitast tapasztaltam (67% ee-ig). A folyadék-folyadék fazisti Darzens-kondenzacioban
¢és epoxidalasban a gliik6zalapu katalizatorok bizonyultak szelektivebbnek, a szilard-folyadék
kétfazisti reakciokban pedig a difenilbutan-alaptiak. Néhany kivalasztott reakcidban a
katalizatorokat hidroklorid-soként visszanyertem (80-99%-ban), és tobbszori felhasznalasuk
soran kozel allando termelést és szelektivitast tapasztaltam.

A szilard hordozohoz rogzitett makrociklust egy folyadék-folyadék-szilard, és egy
folyadék-szilard-szilard haromfazisi reakcidoban vizsgaltam, melyekben kozel racém
Osszetételli termékeket kaptam. A regeneralt katalizatorok FTIR spektrumai alapjan a
polimeren Darzens-kondenzacio esetén nem tortént kimutathato valtozas, MIRC-reakcio soran
azonban kis mértékben médosult.

/

Ph
o

R! = (CH,);0H
(CH,);0CH;
(CH,),(0-OMe)Ph

R? = butil, benzil
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Fluoreszcens vegyiilettar tervezése és szintézise onjelolo fehérjék
vizsgalatahoz

Unyi Zsombor, IV. évf. (BSc)

Témavezetd: Dr. Cserép Gergely tudomanyos munkatars
ELKH TTK SZKI Kémiai Bioldgia Kutatocsoport
Konzulensek: Dr. Kele Péter tudomanyos fémunkatars
ELKH TTK SZKI Kémiai Bioldgia Kutatocsoport
Dr. Németh Krisztina tudomanyos fdémunkatars
ELKH TTK SZKI Kémiai Bioldgia Kutatocsoport

Kutatomunkam soran fluoreszcens jelzOvegyiiletekkel ellatott Onjelold fehérje
szubsztratokat allitottam eld, mellyel a tovabbiakban a beépités hatékonysaganak
Osszehasonlitdsa ¢és tobbszinli fehérjejelolések megvaldsitasa a cél. A hat kivalasztott
fluoreszcens molekula koziil mindegyik szintézise sikeres volt, és ezen molekuldkat sikeresen
kapcsoltam kiilonb6z6 6njeldld fehérje (Halo-, SNAP-,; CLIP-tag) szubsztratokhoz. A célul
kitlizott 17 molekula kozil (egy mar rendelkezésre allt) eddig 13 molekulat sikeresen
eldallitottam, a maradék 4 molekuldnak a szintézise folyamatban van.

A kutatocsoportban az altalam eldallitott jelzévegyiileteket kiillonbozd sejtvonalakon,
modositott fuzids fehérjéken és tobb kiillonbozd festékkombinacioval vizsgaltuk. Bar a
kisérletek még folyamatban vannak, néhany fontos tapasztalatot mar most le tudtunk vonni.
Minden 6njel6lé fehérje szubsztrat esetében volt olyan festék, amellyel hatékony jelolést
tudtunk megvalositani. Emellett tapasztaltunk eltérést a kiilonboz6 festékkel modositott
szubsztratok beépitési hatékonysagaban (a jel6lés intenzitasaban és a hattér okozta jel/zaj
aranyban is), és ugyanazon jelzdvegyiilet masként viselkedett az 6njel6ld fehérjével modositott
fehérjétdl fiiggden is. Végiil a legjobbnak itélt jelzOvegyiilet-kombinacidkkal hatékony két-,
illetve haromszinti jelolést sikeriilt megvalodsitani.
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Fluoreszcens ligandumok eloallitasa G-fehérje kapcsolt receptorok
jelolésére

Szab6 Renata, II. évf. (MSc)

TémavezetSk: Dr. Abranyi-Balogh Péter tudomanyos munkatérs, c. egyetemi docens
ELKH TTK SZKI Gyoégyszerkémiai Kutatocsoport
Dr. Németh Andras Gyorgy tudomanyos munkatars
ELKH TTK SZKI Gyoégyszerkémiai Kutatocsoport
Konzulens:  Dr. Kupai Jozsef egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Az 1990-es évektdl kezdddden drdmaian megnétt az opioidokkal torténd visszaéléshez, illetve
tuladagolashoz kothetd korhazi kezelések és halalesetek szama. Az Egyesiilt Allamokban 2021-ben kozel 108 ezer
ember halt meg vénykételes, valamint tiltott opioid tiladagolas kovetkeztében.! A szerhasznalati zavarokban
szenveddk kezelésére sikeresen alkalmaznak p-opioid-receptort célz6 hatdanyagokat, mint buprenorfin, a metadon
vagy a naltrexon. Az ismert gydgyszerek mellékhatasai miatt azonban az 1j terapias célpontok azonositasara

iranyuld kutatasok aktiv teriiletnek szdmitanak.?

Kutatocsoportunk a KOKI Molekularis Neurobiologiai Laboratoriumaval egyiittmiikddve kidolgozott
egy Uj nagyfelbontasii mikroszkdpos eljarast, amely soran fluoreszcens molekuldk segitségével nanométeres
pontossaggal lehet farmakoldgiai méréseket végezni receptorokon, ioncsatornakon vagy akar enzimeken is.® A
PharmacoSTORM modszer segitségével jobban megérhetjiik kiilonbdz6 betegségek neurobiologiai

Osszefiiggéseit, igy hozzajarulhatunk az opioid-valsag okozta tuladagolas és fliggdség kezeléséhez is.

Munkam soran célul tiiztem ki az orexin (1), a D;-dopamin (2), valamint a k-opioid (3) G-fehérje kapcsolt

receptor célpontra fokuszalt fluoreszcens ligandumok eldallitasat (1. abra).

o-Hiinker} Sulfo-Cys nnHlinker} Sulfo-Cys oSulfo-Cy5

< 0

OMe
1, ACT-462206 szarmazék 2, SKF-83566 szarmazék 3, JDTic szarmazék

1. abra: A TDK munkam soran eloallitani kivant fluorveszcens ligandumok

A ligandumok pontos szerkezetét, illetve a festékhez (Sulfo-Cy5) torténd osszekapcsolashoz sziikséges

linker tipusat el6zetesen in silico dokkolasi kisérletekkel hataroztam meg.

! Naprakész, széleskorii online adatok epidemiologiai kutatésokrol az USA-ban, www.wonder.cdc.gov
2 Rasmussen, K.; White, D. A.; Acri, J. B. Neuropsychopharmacol. 2019, 44, 657-659.

¥ Prokop, S.; Abranyi-Balogh, P. et al. Nat. Commun. 2021, 12, 1-19.
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Ditieniletén konjugalt dibenzopentalén rendszer szintézise molekularis

elektronikai felhasznalasra

Bogner Marcell Mark, I1. évf. (BSc)

Témavezeték: Dr. London Gabor tudomanyos munkatars
ELKH TTK SZKI Funkcionalis Szerves Anyagok Kutatocsoport
Kalapos Péter Pal tudomanyos segédmunkatars
ELKH TTK SZKI Funkcionalis Szerves Anyagok Kutatdcsoport
Konzulens:  Dr. Hegediis Laszlo habil. egyetemi docens, tanszékvezetd
BME Szerves Kémiai és Technologiai Tanszék

crer

potencialis unimolekularis egyeniranyitd rendszert. Az atalunk javasolt rendszerben egy
elektronszivd csoportot tartalmazo ditieniletén (DTE) kapcsolot kotottink Ossze egy
elektronkiildd csoporttal funkcionalizalt dibenzo[a,e]pentalén (DBP) szerkezettel. Elméleti
kémiai szamitasaink alapjan, a molekulaban (1) 1étrejovo elektronszerkezet, konjugacios
mintazata a fotokapcsold részlet miikodeésén keresztiil jelentdsen befolyasolhato. Fotokapcsolas
hatasara varhatéban csokkenni fog a dibenzo[a,e]pentalén részlet antiaromas karaktere a
periférian megtalalhato elektronkiildd és elektronszivo csoportok kozott kialakuld elektronikus
kommunikacié miatt. Kutatasunk soran sikerrel szintetizaltuk a célmolekulat (1, 1.dbra), igy

lehetdséglink nyilt a rendszer altalanos szerkezeti és fotokémiai vizsgalatara is.

1. dbra: Ditieniletén kapcsolé izomerizdcioja, illetve a targyalt célmolekula.

(EWG= elektronszivé csoport, EDG= elektron kiildG csoport)
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4-Szubsztitualt ciklohexanamin-szarmazékok szintézise és enzimatikus
vizsgalata

Schneider Anna, II. évf. (BSc)

Témavezeté: Dr. Hornyanszky Gabor egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Konzulens:  Dr. Poppe Laszl6 egyetemi tanar
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

A Bioorganikus Kémiai Kutatocsoportban mar tobb éve folyik kutatds transzamindz
enzimek felhasznalasara szerves kémiai reakciokban. Az irodalomban szamos (R)-, illetve (S)-
szelektiv transzamindz is fellelhetd, melyeket mér régdta alkalmaznak kirdlis aminok
rezolvalasara, illetve enantioszelektiv eloallitasara.

A kutatocsoportban behatéoan vizsgaltak a cCisz- és transz-4-aminociklohexan-
szarmazékok izomerizalasanak lehetdségét transzaminazok segitségével. Megallapitottak, hogy
megfeleld cisz-szelektiv transzamindz és ekvimolaris mennyiségben alkalmazott keton jellegii
aminakceptor  jelenlétében a cisz- és  transz-4-aminociklohexanecetsav-etil-észter
(CACE+TACE) elegy a 4-aminociklohexanecetsav-etil-észter (4-OCE) intermedieren at
eldnyOsen izomerizalhatd a transz-izomerré. Az eredmények alapjan a Richter kutatoival
kozdsen szabadalmi bejelentést is tettek.

Kutatomunkam keretében a szabadalom kiterjeszthetdsége érdekében célul tiiztiik ki és
sikeresen megvalositottuk 4-aminociklohexilecetsavbol kiindulva a 4-aminociklohexiletanol,
majd ennek védett aldehid- €s acetilszarmazékanak eldallitdsat. Az eldallitott vegyiiletek
tisztasagat gazkromatografiaval ellendriztiik, szerkezetilket NMR spektroszkopiaval igazoltuk.
Az enzimvizsgalatok alapjan megallapithatdo, hogy a kordbban felismert dinamikus
izomerizacid az altalam eldallitott vegyiileteken is miikodik.

A munka felhasznéalasaval magyar és PCT szabadalmi bejelentés is késziilt.

HCI
OH (0]
HCI
o J

1. Abra: Az eléallitandé célvegyiiletek
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Cinkona-(tio)négyzetamid és -tiokarbamid organokatalizatorok szintézise,
és atmenetifémekkel kombinalt alkalmazasa enantioszelektiv reakciokban

Richter Dora, I1. évf. (MSc)

Témavezeté: Dr. Kupai Jézsef egyetemi docens

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Konzulens:  Dargé Gyula PhD-hallgato

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Az enantioszelektiv reakciok megvalositdsanak két fontos modszere a fémkatalizis és
az organokatalizis. Mindkettd sajatos elényokkel rendelkezik, a kettd kombinalasaval azonban
lehetdség nyilhat uj tipusu szerves szintézisek megvalositasara is.

Munkam sorén célom volt cinkonaalkaloid-alapt organokatalizatorok és atmenetifémsok
kombindldsdnak tanulmdnyozasa tobbféle reakcidtipusban. Ennek érdekében eldszor
elokisérleteket végeztem a katalizator egységek aktivitdsdnak meghatirozasara, majd egy
tandem reakciot vizsgaltam, ahol egy organokatalitikus 1épést kovetd atmenetifém katalizalt
1épéssel biologiailag aktiv vegyiilet eldallitasara van lehetdség ,,egy-iist” reakcioban (1. dbra).
Organokatalizatorként cinkona-(tio)négyzetamidot és -tiokarbamidot hasznaltam réz-, nikkel-,
¢s ezlist-acetat atmenetifémsokkal kombinalva. Az organokatalizatorokat Michael-addicioban
alkalmaztam kivald termeléssel és enantioszelektivitdssal. A fém katalitikus aktivitdsanak
vizsgilata A3-reakcioban tortént, ahol gyengébb termelést értem el, azonban a mindkét
katalitikus modon végrehajthatd Friedel-Crafts-reakcioban ismért kiemelkedd termelést és jo
enantioszelektivitdst tudtam elérni. A tandem reakcioban elért eredmények tiikrozik az
elokisérletek tapasztalatait, miszerint az organokatalizator egység aktivabb marad a kombinalt
katalizatorban, mint a fém egység. Azért, hogy jobban megértsem a katalizator miikodését és
aktivitasat mind szamitasos kémiai moddszerrel, mind Kkisérleti Uton, miiszeres analitikai
vizsgalattal, meghataroztam a keletkez6 organokatalizitor—atmenetifém komplex szerkezetét.

Michael-addicio A3-reakcié:
NO, 10 mol% organokat. f 10 mo]%oorgranorkal‘ Ph'NH
)I\/U\ ©/\’ _ Smolefémss ' Ph-CHO + Ph-NH, + Ph—=—H 5 mol% fémsé
NO, ! —_— Ph)»\
z 4 5 6 N
3 .

..................................................................................................................................................................

Friedel-Crafts-reakci6 : Tandem reakclo

10 mol% organokat. 10 mol% organokat.
N+ OEt 5 mol% fémso ° 5 mol% fémsé
N FC Q
H o NOZ N
N
d ®
O

1. abra: Organokatalizatorok atmenetifémsokkal kombinalt alkalmazésa
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Aldehidek borankatalizalt reakcioi

Gyorfi Sara, I11. évf. (BSc)

Témavezeték: Dr. Soos Tibor tudomanyos fomunkatars
ELKH TTK SZKI Organokatalizis Kutatocsoport
Forman Ferenc PhD-hallgato
ELKH TTK SZKI Organokatalizis Kutatocsoport
Konzulens:  Dr. Bolcskei Hedvig c. egyetemi docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Munkamat az E6tvos Lorand Kutatasi Haldzat Természettudomanyi Kutatokdzpontjaban végeztem az
Organokatalizis Kutatocsoportban.

TDK-munkam soran két dnmagaban is ujszerii boran katalizalt aldehidatalakitason dolgoztam. Ezek
koziil az els6 egy szelektiv redukcio, ami a mai modern organokatalizis egy fontos kutatasi teriilete.
Ebben a reakcioban telitetlen aldehideket redukaltam Hantzsch-észterrel borankatalizator jelenlétében,
¢és ezzel szelektiven telitett aldehideket allitottam eld. Ezzel a reakciotipussal a mar a XX. szdzadban
szamos cikk foglakozott, de ezek a reakciok egytdl egyig fémkatalizator mellett mitkodtek 1231, Attord
eredményt értek el a témaban Benjamin List és tarsai ™, mivel neki sikeriilt fémkatalizator nélkiil
aldehideket szelektiven redukalni. Azonban ez a modszer korlatozott funkcios csoport tolerancia mellett
mikodott, és kozépmagas katalizator mennyiség mellett, ellenben a mi modszeriinkkel, ami 0,3%
katalizator mennyiség mellett széleskorben mitkodik szelektiven.

Munkam soran els6sorban a reakcido koriilményeinek optimalizalasaval, a Kkiterjeszthetdség
elkészitésével és a kiindulasi aldehidek eléallitasaval foglalkoztam. Optimalizaltam tobbek kozott a
katalizatort mind mennyiségileg, mind mindségileg, az olddszert, az id6t, a hémérsékletet, a
koncentraciot, a redukaldszer mennyiségét és mindségét. A kiterjeszthetdség vizsgalata soran 0sszesen
25 terméket allitottam el6, ezek koziil az irodalomban kordbban nem ismert termékeket izolaltam
FLASH kromatografia segitségével.

A masodik reakcid a tavalyi TDK-munkamban mar targyalt aldol kondenzacid, ahol alifas aldehideket
alakitottam at o,p-telitetlen észterekké. Ezt tovabb fejlesztettem a két reakciod (szelektiv redukcio és
aldol kondenzacio) egymas utani lejatszodasaval, mint egyiistreakcio, ami egy Ujszerti eredmény, mivel
a korabbi irodalomban fahéjaldehid szarmazékokbdl csak fémkatalizis mellett sikeriilt o,p-telitetlen
észtereket eldallitani.

A munkam soran kiértékeléshez 300 MHz-es NMR-késziiléket, gazkromatografiat, és vékonyréteg-
kromatografiat hasznaltam, mig feldolgozashoz FLASH oszlopkromatografiat.

o]

RS o 5 éra. 0,03 ekv. katalizator, 40°C 0 MeC(OEL); (3 ekv.) Il
. . "~ pgt +2EtOH
B(4-CF,H),Mes (10%)

1.1 ekv. Hantzsch-észter, 1:1 DME-CDCI,
Dioxén (2M)

70°C, 3 nap

[1] Y. Gao, J. Wang, A. Han, S. Jaenicke, G. K. Chuah, Catal. Sci. Technol. 2016, 6, 3806—3813.

[2] Y. Himeda, N. Onozawa-Komatsuzaki, S. Miyazawa, H. Sugihara, T. Hirose, K. Kasuga, Chem. - A Eur. J. 2008, 14, 11076-11081.
[3] T. Song, Y. Duan, Y. Yang, Catal. Commun. 2019, 120, 80-85.

[4] ). W. Yang, M. T. Hechavarria Fonseca, B. List, Angew. Chemie - Int. Ed. 2004, 43, 6660—-6662.
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Elnok: Dr. Keglevich Gyorgy egyetemi tanar
Titkar: Pokol Julia PhD-hallgato
Koordinatorok: Dr. Molnar Ménika egyetemi docens

Dr. Suplicz Andras egyetemi adjunktus
Tag: Huszar Bianka PhD-hallgat6

Helyszin: K. F. 81.

9:15 Biro Bence
Ut az energiavalsagbol egy fenntarthato energiagazdalkodasba — Magyarorszag és a
szomszédos orszagok villamosenergia-ellatasanak nagy felbontasu szimulacidja és
elemzése
Témavezets: Dr. Aszddi Attila egyetemi tanar
BME Nuklearis Technikai Intézet

9:30 John Benedek
Hulladékok energetikai célti hasznositasa
Konzulens:  Sziics Botond PhD-hallgato
BME Energetikai Gépek és Rendszerek Tanszék

9:45 Kudronné Berta Eszter

Textilhulladék hasznositasa az épitdiparban

Konzulensek: Perlakiné Dr. Patko Csilla egyetemi adjunktus
BME Epiiletszerkezettani Tanszék
Dr. Kemes Balazs egyetemi adjunktus
BME Kozeépiilettervezési Tanszék
Dr. Nagy Baldzs egyetemi adjunktus
BME Epitdanyagok és Magasépités Tanszék
Nagy Attila Balazs laboratoriumvezetd
BME Epiiletszerkezettani Tanszék

10:00 Lukacs Nora
Reciklalt PET-habok eldallitasa és égésgatlasa
Témavezeté: Dr. Bordacsné Dr. Bocz Katalin tudoméanyos munkatérs
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

10:15 Sziinet

10:30 Cseni Viktoria
Alginatalapt adalék fejlesztése politejsav égésgatlasdhoz
Témavezeté: Dr. Bordacsné Dr. Bocz Katalin tudoméanyos munkatérs
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
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10:45 Szollési Anna

Folyami mikromiianyag-szennyezés mérési modszertan fejlesztése

Konzulensek: Dr. Baranya Sandor egyetemi docens, tanszékvezetd
BME Vizépitési és Vizgazdalkodasi Tanszék
Ermilov Alexander Anatol PhD-hallgato
BME Vizépitési és Vizgazdalkodasi Tanszék
Pomazi Flora PhD-hallgato
BME Vizépitési és Vizgazdalkodasi Tanszék
Dr. Toldy Andra egyetemi tanar
BME Polimertechnika Tanszék
Gere Déniel PhD-hallgato
BME Polimertechnika Tanszék

11:00 Golyan Andras Péter
Hidroponias mikrozdld termesztése
Témavezeté: Dr. Balazs Bence head of biotechnology
bedrock.farm Mezdégazdasagi Kft.
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Ut az energiavalsagbél egy fenntarthaté energiagazdalkodasba —
Magyarorszag és a szomszédos orszagok villamosenergia-ellatasanak nagy
felbontasa szimulacioja és elemzése

Biré Bence (MSc)

Témavezetd: Dr. Aszdédi Attila egyetemi tanar
Nuklearis Technikai Intézet

Az eurodpai orszagok villamosenergia-ellatasa szadmos kihivas el6tt all, mint példaul a
karbonsemlegesség elérése, a novekvd drak megfékezése ¢és az orosz fosszilis
energiahordozoktol valo fliggés csokkentése. Ezen célok eléréséhez minden eurdpai orszag
villamosenergia-rendszerének komoly valtozasokon kell atesnie mind miszaki, mind
kornyezetvédelmi, mind gazdasagi, mind pedig tdrsadalmi célok szem el6tt tartdsa mellett.
Szimulacioim a lehetséges forgatokonyvek elemzésével ehhez az uthoz szolgéltatnak
elengedhetetlen adatokat a magyar és az eurdpai villamosenergia-rendszerrél és annak
jovojérél. Az eredmények a dontéshozok ¢s a tarsadalom segitségére lehetnek a helyes,
megvalosithato és fenntarthatd ut megtalalasdhoz.

A kutatdsom soran a magyar €és a szomszédos orszagok villamosenergia-rendszerének
numerikus elemzését végzem el. A munkam magéba foglalja a 2030-as rendszerszintii
villamosenergia-fogyasztas feltérképezését, a villamosenergia-termelésre jellemz6 miiszaki,
gazdasagi és kornyezeti paraméterek begylijtését, feldolgozasat és értékelését, oras felbontasu
szimulaciok felépitését az Energy Exampler Plexos elnevezésii modellezd kornyezetében, a
szimulaciok kiértékelését miiszaki, ellatasbiztonsagi és kornyezetvédelmi szempontok alapjén,
valamint az eredményekre vonatkozo részletes érzékenységi vizsgalatokat.
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Hulladékok energetikai céli hasznositasa

John Benedek Energetikai mérnoki (BSc)

Témavezeté: Sziics Botond PhD-hallgato
Energetikai Gépek és Rendszerek Tanszék

Dolgozatomban a hazai hulladékkezelés helyzetét, és a benne rejlo lehetdségeket vizsgalom,
koézéppontban az energetikai hasznositassal. A kdrnyezetvédelem és a fenntarthat6 fejlodés
megkoveteli, hogy nagyobb figyelmet forditsunk a hulladékhasznositasra, ezt az igyekezetet
kiilonb6z6 torvényi keretek is segitik. A jelenlegi helyzetrdl, és a hazankban kivanatos, eldirt
fejléddési iranyokrol az ,,Orszagos Hulladékgazdalkodasi Terv 2021-2027” [1] cimi
kiadvanyban olvashatunk részletesen, ez fontos alapjat képezi a dolgozatnak. Valaszt
keresek arra, hogy jelenleg az energetikai hasznositdsnak milyen sulya van a
hulladékiparban, és milyen szerepe lehet majd a jovOoben. Ismerni kell ehhez, hogy milyen
Mmennyiségli és mindségli hulladék keletkezik Magyarorszagon, és azt milyen moddon
kezelik, kiilonds tekintettel a jelenleg alkalmazott energetikai hasznositasi technologidkra.
A keletkezett hulladékmennyiségek megismerésén tul fontos a keletkezés helyszine is. A
hulladékpiramis elgondolas megjeldli a kiilonb6zd hulladékkezelési modok kivanatossagat.
[2] A legjobb megoldas, ha sikeriil megel6zni a hulladék keletkezését, ezt kdvetden jon az
ujrahasznalat, Ujrahasznositds, majd az energetikai hasznositas, és végiil az artalmatlanitas.
Ezek alapjan azt lehet mondani, energetikai hasznositasra csak az a hulladék kertilhet,
amelyik az elénydsebb kezelési mdédokra nem alkalmas. Ezt figyelembe véve keresek Uj
lehetdségeket hazankban, a hulladékok energetikai hasznositasara. Ahhoz, hogy végiil
javaslatot tudjak tenni hulladékhasznositd6 miivek létesitésére, az elérhetd technologiak
legfobb jellemzdit és korlatait ismerni kell, ezért végig veszem, hogy napjainkban milyen
miszaki megoldasok alkalmasak a kiilonb6z0 tipusu hulladékok energetikai hasznositasara.
A vizsgalt technoldgiak kozott szerepel az égetés (eldkezelés nélkiili égetés; valogatast,
elokezelést kovetd égetés; egyiittégetés), a pirolizis €és a gazositas, a plazmatechnologia,
valamint kiilon emlitésre keriilnek a depdniagdz hasznositdsdhoz és a szennyviziszapok
energetikai hasznositdsdhoz kapcsolodd miiszaki eljarasok. A technoldgiai lehetéségek
megismerése utan, figyelembe véve: a keletkezd hulladék mennyiségét és mindséget, a
keletkezés teriileti sajatossagait, a hazai irdnyelveket és szabalyozéasokat, javaslatot teszek
1j hulladékhasznosité erdmuvekre.

Irodalom:
[1] Orszagos Hulladékgazdalkodasi Terv 2021-2027

https://kormany.hu/dokumentumtar/orszagos-hulladekgazdalkodasi-terv-2021-2027

[2] Molnar Szabolcs (2020): ,,Hulladékbol konnektorba™ A telepiilési szilard hulladék
energetikai hasznositasanak lehetéségei. (Magyar Mérnoki Kamara Kiadvanysorozata 58.
FAP-2020/112-ENT, Budapest) 21-22.
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Textilhulladék hasznositasa az épitoiparban

Kudronné Berta Eszter (MSc)

Konzulensek: Perlakiné Dr. Patko Csilla egyetemi adjunktus
BME Epiiletszerkezettani Tanszék
Dr. Kemes Balazs egyetemi adjunktus
BME Kozépiilettervezési Tanszék
Dr. Nagy Balazs egyetemi adjunktus
BME Epitdanyagok és Magasépités Tanszék
Nagy Attila Balazs laboratoriumvezet6
BMEEpiiletszerkezettani Tanszék

Kornyezettudatossagra torekvé emberként napi szinten gondolkozom a haztartdisomban
keletkezd hulladékok minimalizalasanak lehetdségein, mely kérdéskor az adott hulladékka valo
anyag eldallitdsanak koriilményeit6l, hasznalatdnak sziikségességén at a hulladék
hasznosithatosagdig nagyon Osszetett problémahalmaz. Egyik ilyen striin eléforduld
hulladékként jelennek meg az elhasznalddo textiljeink. Mérndkhallgatoként az is foglalkoztat,
hogy az ipar hogyan tudja az ipari mennyiségl textilhulladékot kezelni, példaul az épitdiparban.
Dolgozatomban erre a kérdésre keresem a valaszt: hogyan lehet a meglévd, nagy mennyiségii
textilhulladékbol olyan terméket létrehozni, mellyel az épitkezések Okologiai ldbnyoma
jelentdsen csokkenthetd. Ehhez tanulméanyoztam a ruhaipar kdzelmultban tortént atalakulasat,
a fast fashion pazarlasarol és a megoldasi kisérletekrél (Mengyan Eszter: Hello, slow fashion!,
Ginkgo Kiado, 2021; Csalar Bence: A fenntarthaté divat kézikonyve, BOOOK Kiadd, 2022).
Ezek utan példakat és tudomanyos Kkisérleteket kerestem a textilhulladék épitdipari
felhasznalasara. Ezeket Osszehasonlitottam természetes alapu hdszigeteld anyagokkal — itt
sokszor tamaszkodom Bozsaky David: Epitési hészigetelé anyagok cimii konyvére (TERC
Kiadd, 2017), hogy jobban megérthessem, miként viselkedne a nagyrészt természetes eredetll
textilhulladék.

Méréseket végeztem a Fandaro gyar szabaszati textilhulladékbol késziilt — jelenleg mélyhiitott
¢lelmiszerek csomagolasdra hasznalt — szigeteldanyagédnak hdvezetési tényezdjére
vonatkozoan. Ezt 6sszevetettem hazilag késziilt probatestek hdszigeteld képességével (kétféle
iranyban rétegezett hasznalt textilek, ill. apr6é darabokra vagott anyag dmlesztett formdban). A
Fandaro termékének a visszhangossag csokkentd hatdsat is volt lehetdségem megvizsgélni
akusztikai laboratoriumban.

Végeredményként a témaban elérhetd informacidk, Iehetdségek Osszegylijtése €s
Osszehasonlitasa, valamint sajat kutatasokban elért eredményekkel torténd kiegészitése dsszeall
egy konnyen hasznalhaté kézikonyvvé a kornyezettudatos szigetelés irant érdeklédod fejlesztd
cégek és tervezo épitészek szamara.
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Reciklalt PET-habok eléallitasa és égésgatlasa

Lukacs Nora, II. évf. (MSc)

Témavezetd: Dr. Bordacsné Dr. Bocz Katalin tudomanyos munkatars
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Konzulens:  Dr. Ronkay Ferenc Laboratoriumvezetd
Imsys Kift.

A mindennapi ¢életiink szinte mar elképzelhetetlen miianyagipari termékek hasznalata
nélkiil. Az egyszer haszndlatos milanyag eszkozoknek, valamint a csomagoloanyagoknak
koszonhetden nem csak a felhasznalt anyag mennyisége, de a keletkezett hulladék volumene is
elképesztd méreteket 6lt. A rovid €letciklust, csomagolasbol szarmazo hulladékok, mint példaul a
poli(etilén-tereftalat) (PET) palackok kezelése €s ujrahasznositasa kiemelten fontos témateriilet,
hozzatartozik a fenttarthato fejlodés alapjahoz. Megoldast jelenthet az alapanyag gazdasagos
ujrahasznositasa hosszabb életciklusi termékek gyartasa soran, ehhez azonban olyan Osszetett
alapanyag rendszerre van sziikség, amely kielégiti a céltermék elvart kovetelményeit.

Egy masik lehetéség lehet a fenntarthatdo fejlodés eléréséhez a termékek tomegének
csokkentése, ezaltal az alapanyag-felhasznalas redukaldsa, amelyre megoldast jelenthet polimerek
esetében az alapanyag habositasa. Ahhoz azonban, hogy reciklalt PET-b6l (rPET) habtermékeket
tudjunk eléallitani megfeleld dmledékszilardsagra van sziikség, ami az ujrahasznositott, vélhetéen
kisebb molekulatomeggel rendelkezé PET alapanyag esetében kiilon kihivast jelent.

Munkam célja kis stirtiségii, égésgatolt rPET alapt habtermékek eléallitasa szén-dioxiddal
segitett szakaszos eljards soran, majd a kiilonbozd Osszetételii termékek atfogd vizsgdlata és
jellemzése volt. Az dmledékszilardsag javitasara lanchossznovelOszert alkalmaztam, emellett a
kristalyos részarany ndvelésére, egyuttal cellagocképzOként montmorillonit agyagasvanyt
hasznaltam. Az éghetdség csokkentésére korszerli, szilard- és gazfazisban is hato foszfortartalmu
¢gésgatloszert valasztottam. A kiilonb6zd Osszetételli froccsontott rPET probatesteket egy
autoklavba helyezve, nagy nyomason, szén-dioxiddal telitettem, ezt kovetden forré szerszamba
helyezve, légkori nyomason tortént a habositas illetve alakadas. A kész rPET alapt habtermékeket
morfoldgiai, termoanalitikai, éghetdségi és mechanikai vizsgalatoknak vetettem ala.

0,7 m% lanchossznoveldszer, 1 m% teflonport €s mindossze 6 m% égésgatloszer
alkalmazasa mellett sikeriilt kis stirliségli (220 kg/m3), homogén cellaszerkezetii, mikrocellas
habokat eldallitanom reciklalt PET felhasznéldsaval. Az égésgatolt rPET habtermék oxigénindexe
5%-kal magasabb, égése soran pedig 55%-kal kevesebb hét bocsat ki, mint az égésgatloszert nem
tartalmazo referencia mintdk. A nagymértékben kristalyos, égésgatolt rPET haboktermékeket
tovabba megndvelt hoallosag jellemzi.
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Alginatalapu adalék fejlesztése politejsav égésgatlasahoz
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A fenntarthato fejlodési célok eléréséhez a kdolaj alapu mtianyagok minél nagyobb mértéki
¢s min¢l szélesebb kort kivaltasa megujulo eldforrasokbol eldallithato, egyuttal biodegradalhato,
u.n. biopolimerekkel mindannyiunk k6zds érdeke.

Napjainkban a politejsav (PLA) az egyik legelterjedtebben alkalmazott biopolimer.
Miszaki polimerekkel Osszevethetd szakitoszilardsaga (60-65 MPa) és huzo rugalmassagi
modulusza (2-3 GPa) ellenére tobbnyire csak kisebb igénybevételii alkalmazasokban kap szerepet,
mint példaul kiilonféle csomagoloipari termékekként, a nagyobb igénybevételii alkalmazasok
tertiletén tovabbra is a hagyomdnyos milanyagok domindlnak. A PLA nagyobb volumeni
elterjedését muszaki teriileteken elsdsorban alacsony hdallosaga, ridegsége, illetve fokozott
gyulékonysaga korlatozza.

Kutatdomunkdm soran a PLA ¢égésgatlasi lehetdségeivel foglalkoztam. Kiilon hangsulyt
fektettem arra, hogy az 0j égésgatlé megoldas €s az alkalmazott eljarasok minél inkabb a zold
kémia, illetve a korforgasos gazdasag iranyelveit kovessék. Ennek érdekében az 01j égésgatlo adalék
kifejlesztésé¢hez megtijuld alapanyagbdl - a természetben megtalalhato algakbol szdrmazo alginsav
natriummal alkotott s6jabol (Na-Alg) - indultam ki, melléktermékmentes addicios kémiai
reakciokat részesitettem eldnyben, tovabba szerves oldoszerek helyett vizet alkalmaztam.

Az égésgatlasi hatékonysag novelése érdekében a vizben feloldott Na-Alg-ot
foszfortartalmu poliol és 3-(trietoxiszilil)propil izocianat addicios reakcidjaval eldallitott foszforos
szilan (PSil) vegytilettel reaktivan modositottam, majd kalcium-klorid vizes oldataba csepegtetve
koagulaltam. Az igy nyert hidrogélbdl szaritas és 6rlés utan kaptam a Ca-PSil-Alg adalékot, amelyet
spektroszkopiai és termoanalitikai modszerekkel jellemeztem, égésgatld hatasat pedig (1-3-5%-
ban) PLA matrixba dgyazva, 15% ammonium-polifoszfat (APP) alapégésgatldo mellett szabvanyos
¢ghetdségi tesztekkel vizsgaltam.

Az Ujonnan eléallitott alginat alapi adalékot mindossze 5%-ban alkalmazva az APP
tartalmi PLA kompozit oxigénindexét 26%-10l 34%-ra noveli, égési hdkibocsatasat pedig kozel
50%-kal csokkenti, jelentds — mintegy 40% — szenes maradék képzése mellett. A kiemelkedd
€gésgatlo hatast a modositott alginat foszfor altal katalizalt hatékony szenesedésével, valamint a
szilicium okozta keramizald hatassal magyaraztam, amelyek egyiitt tomor, termikusan és
mechanikailag ellenallo tlizgatlo réteg kialakuldsahoz jarulnak hozza.
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Milanyag nélkiil az élet szinte elképzelhetetlen a XXI. szazadi ember szamara. Hasznalata nagyon
széleskorii: ipar, orvostudomany, épiiletek, csomagolasok stb. Tulzott gyartasa viszont
hulladékkezelési problémakhoz vezet. Sokszor latunk a tengerpartokon eldobva, vagy a folyok
vizfelszinén uszva egy-egy palackot, nejlonzacskot, illetve egyéb miianyaghulladékot. Ezek az id6
elteltével fokozatosan elapr6zodnak (foként fizikai folyamatokon keresztiil), Kisebb miianyag
darabokra hullanak szét. A szakirodalom szerint az 5 mm-nél kisebb szemcseméretii miianyagokat
egyiittesen mikromiianyagnak nevezziik. Problémajuk, hogy méretiiknek kdszonhetéen konnyedén
terjednek tovabb mind tengeri, mind édesvizi kdrnyezetben, ahol aztan interakcioba lépnek az ottani
¢lovilaggal (pl. taplalékhoz tapadva). A mikromiianyag a vizi ¢l6vilagon keresztiil az emberekhez
is eljut, viszont ennek a karos hatasnak a mértéke még ismeretlen.A 2000-es évek elejétdl keriilt a
kozéppontba a mikromiianyagok mennyiségének, Osszetételének, eléfordulasanak és hatasainak
vizsgalata. Jelentés méréseket végeztek tengeri kdrnyezetben, mig a folyok és egyéb édesvizek
vizsgalata csak az utdbbi par évben kezdddott meg. Kiilfoldon mar tobbek kézott Ausztridban,
Németorszagban és az USA-ban is végeztek méréseket folyami és tavi kornyezetben. Idehaza is
torténtek mar mérések, melynek soran a Duna €s a Tisza vizében szallitott, valamint egyéb folyoink
¢és tavaink fenekén kiililepedett mikromiianyagokat vizsgaltak. A téma ujkeletiiségébdl adoddan
azonban heves vita Ovezi a vizsgalatokat, ugyanis szdmos mintavételezési és elemzési eljaras
sziiletett, melyeknek megvannak a maguk eldnyei és hatranyai, viszont egyiknek sem sikeriilt még
teljeskorti elfogadottsagot szerezni. A helyzetet az is neheziti, hogy a mikromiianyagok vizes
kornyezetben torténd terjedése egy igen komplex jelenség (fizikai és biokémiai folyamatok
egyarant befolyasolhatjak), ido- és térbeli valtozékonysaggal fliszerezve. Ahhoz tehat, hogy a
mikromilanyag-szennyezés édesvizeinkben torténd terjedését fel lehessen tarni, tovabbi mérésekre
¢s vizsgalatokra van sziikség. Jelen dolgozatban sajat, a Dundn végzett terepi méréseimet, s az ott
gyljtott mintak laborelemzéssel feltart mikromiianyag-tartalmat mutatom be és értékelem ki. Az
alkalmazott mikrom{ianyag-mintavevot osztrak példa alapjan magunk terveztiik és allitottuk dssze.
A mintavevo kialakitasa lehetové tette, hogy a vizoszlop kiilonb6zé mélységeiben egyidejlileg
gyljthessiink mintakat, ezaltal részletesebb képet alkotva a mikromiianyagok térbeli eloszlasarol.
Az eszkoz harom, keretre szerelt, 500 um porusméretli planktonhdlo segitségével sziir ki szilard
anyagokat a folyd vizébdl. A nemzetkdzi szakirodalomban azonositott egyik elsddleges
mikromilanyag-terhelési gocpont a tisztitott szennyvizek bevezetése. Minatteriiletiinket ennek
megfelelden valasztottuk meg: méréseinket a Budapesti Kozponti Szennyviztisztitdé Telep
sodorvonali bevezetése feletti és alatti folydszelvényekben végeztiikk, hogy a szennyviztelep
esetleges hatasat kimutathassuk. A begyiijtott mintdk mikromiianyag-tartalmat laboratdriumi
elemzés utjan hataroztuk meg. Célunk kettds volt: 1) a mikromiianyag-mintavétel és —elemzés
tesztelése utan ii) becslést tettiink a Duna mikromiianyag-tartalmara adott vizjarasi allapot mellett,
egy, a mikromiianyag-terhelés szempontjabol kiemelt jelentségii, budapesti mintateriileten.
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A jovében a tudomanyos palydm legmeghatirozobb részét a kornyezetbardt ipari
megoldasoknak szeretném szentelni.

Erre remek lehetdségem adddott amikor sajat kutatas gyanant betekintést nyerhettem a
hidropdnias rendszerek mikddésébe.

Kutatasom {6 célja az volt, hogy a Pisum sativum (z6ldborso), mikrozold allapotaban felvett
tapanyagokat tanulmanyozzam, oldatozéasat optimalizaljam.

— 05 —



