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PLENARIS ELOADASOK

Biokonjugatumok — osszefogas — kozjé
Bioconjugates — Cooperation — Common Good
HUDECZ Ferenc "2

egyetemi tanar, az MTA rendes tagja
'ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék
2MTA - ELTE Peptidkémiai Kutatécsoport
H-1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1A
Tel: +36-1-372-2828, Fax:+36-1-372-2620, email: fhudecz@elte.hu,
http://peptid.chem.elte.hu/hudecz.html

ABSTRACT

The lecture will outline new results in the field of preparation and characterization of two or three-
party peptide-bioconjugates exhibiting preserved functional properties (e.g. spectral characteristics, binding,
biological activity) of all parties involved. Examples will be presented on the use of peptide bioconjugates a)
with reporter entity (e.g. biotin) in the diagnosis b) with effector component for targeting of autoimmune
diseases (e.g. Rheumatoid arthritis), and c) with antitumour drug in clinical practice (daunomycin), for the
comparative analysis of protein expression profile of HL60 human leukemia cells to understand the cellular
mechanism.

OSSZEFOGLALO

Az elbadas két/harom komponensii peptid-biokonjugatumok tervezése, szintézise és jellemzése soran
elért uj eredményeket mutatja be. E vegyiiletekben a kovalens kotéssel 6sszekapcsolt komponensek megor-
zik eredeti (pl. spektralis, kotddési, bioldgiai) tulajdonsagaikat. Példak segitségével attekintést ad a) riporter
molekulat (biotint) tartalmazo epitop konjugatumok, b) tumorellenes vegyiiletet (daunomicint) vagy c) ci-
totoxikus peptidet tartalmazo célbajuttatd peptid konjugatumok sajatsagairdl és felhasznaldsarol a mecha-
nizmus-kutatasban, illetve az autoimmun betegségek korai kimutatdsaban/kezelésében.

Kulesszavak/keywords: peptides, bioconjugates, drug-targeting, mechanism of action
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Peptidek posztranszlaciés moédositasa — kémiai uton

Posttranslational Modification of Peptides — in a Chemical Way

Prof. Dr. TOTH Gabor

Szegedi Tudomanyegyetem, AOK Orvosi Vegytani Intézet,
6720 Szeged, Dugonics tér 13., cim: 6720 Szeged, Dém tér 8.
Tel.: (62) 545-139, Fax: (62) 545-971,
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ABSTRACT

The diversity of the oligomers and polymers made from proteinogenic amino acids is enormous alone,
but the enzymic posttranslational modifications after the ribosomal protein synthesis increase this at least an
order of magnitude. These alterations could change the 3D structures and the biological recognition funda-
mentally, therefore the functions in the living systems will change. While the syntheses of the small and me-
dium sized peptides — as a consequence of a long standing innovation today is a moreless routine work, until
then the chemical synthesis of small proteins and their modified derivatives remained still a challenging task.
In this presentation I would like to discuss the possibilities of the chemical preparation of the glycosylated,
phosphorylated, lipophilic manner modified or multiple disulfide bridges containing peptides together with
the advantage of the native chemical ligation.

OSSZEFOGLALO

A természetes fehérjealkoté aminosavakbol felépiild oligomerek, polimerek diverzitasa 6nmagaban is
oriasi, de a riboszomalis fehérjeszintézist kovetd enzimatikus, ugynevezett poszttranszlaciés modositasok ezt
a valtozatossagot még legalabb egy nagysagrenddel megnovelik. Ezek a valtozasok dontd mértékben meg-
valtoztathatjak a harom dimenzids szerkezetet, a bioldgiai felismerést végsd soron az €16 szervezetben betol-
tott funkciot. Mig a kis vagy kozepes méretli peptidek szintézise sok évtizedes fejleszté munka eredménye-
ként napjainkra tobbé kevésbé rutin feladatta valt, addig a kis fehérjék tovabba a modositott szarmazékok
(esetenként még viszonylag egyszeri peptidek esetében is) kémiai szintézise valtozatlanul komoly kihivast
jelenthet. El6adasomban glikozilalt, foszforilalt, lipofil mdédositast valamint tobbszoros diszulfidhidat tartal-
mazo6 peptidek, fehérjék kémiai szintézisének lehetdségérdl, valamint a nativ kémiai ligacid nytjtotta el6-
nyokrol szeretnék beszamolni.
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Mikrohullamu besugarzas és katalizis a szerves
foszforvegyluletek szintézisében

Microwave Irradiation and Catalysis
in Organophosphorus Chemistry

KEGLEVICH Gyorgy, KISS Nora Zsuzsa, BALINT Erika, HENYECZ Réka,
GRUN Alajos, MUCSI Zoltan

Budapesti Mlszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék,
1111 Budapest, Budafoki ut 8; e-mail: gkeglevich@mail.bme.hu

ABSTRACT

The microwave (MW) technique has become an important tool in organophosphorus chemistry [1]. In
this paper, the advantages of MWs in different catalytic reactions are surveyed. The first case is, when the MW-
assisted direct esterification of phosphinic acids becomes more efficient in the presence of an ionic liquid cata-
lyst (A) [2]. The second instance is, when catalytic reactions, such as the phase transfer catalyzed (PTC) O-
alkylation of phosphinic acids (B), or the Arbuzov reaction of aryl bromides (C) are promoted further by MW
irradiation. It is also an option that MWs may substitute catalysts, such as in the PTC alkylation of active meth-
ylene containing P-derivatives (D) [3], in Kabachnik—Fields condensations (E) [4], and in reluctant P=O deox-
ygenations (F) [5]. Another valuable finding of ours is that in the Hirao P—C coupling applying Pd(OAc); as the
catalyst, the slight excess of the >P(O)H reagent may substitute the usual P-ligands (G) [6].

OSSZEFOGLALO

A mikrohulldmu technika egy fontos eszkoz a szerves foszforvegyiiletek szintézisében [1]. Ebben az
eléadasban a MW besugarzas elonyeit tekintjiik at katalitikus reakciokban. Az els6 eset az, amikor a foszfin-
savak MW-vel segitett észteresitése alkoholokkal hatékonyabba valik ionfolyadek katalizator jelenlétében
(A) [2]. A masodik lehetdség az, hogy bizonyos katalitikus reakciokat, mint pl. a foszfinsavak fazistranszfer-
katalizalt (PTC) alkilezését (B), vagy az aril-bromidok Arbuzov-reakciojat (C) MW besugarzassal segitik.
Az is el6fordulhat, hogy a MW Kkatalizatorokat valthat ki. Ezt az aktiv metiléncsoportot tartalmazd P-
szarmazékok PTC alkilezése (D) [3], vagy a Kabachnik—Fields kondenzaciok (E) [4] példazhatjak. Ertékes
felfedezésiink tovabba, hogy a Pd(OAc). katalizator jelenlétében megvaldsitott Hirao P—C kapcsolasi
reakcioban a >P(O)H reagens kis feleslege helyettesitheti a szokasos P-ligandumokat (6) [6].

Kulcesszavak: szerves foszforvegytiletek, mikrohullam, katalizis, z6ldkémia, szintézisek

Spojon —ROHAIrRXB) _ ~p610r YCH,P(O)OE), — == YCHRP(O)(OEt), (D)
(EtO)sP (C) SNH + HCHO + SP(O)H —> >NCH,P©0){ (E)
=SiH
ABR {101, POH (©) ArP(O)(OEt), Speo 2 i St

[1] G. Keglevich, N. Z. Kiss, A. Griin, E. Balint, T. Kovacs, Synthesis, 2017, 49, 3069.
[2] N. Z. Kiss, G. Keglevich, Tetrahedron Lett., 2016, 57, 971.

[3] G. Keglevich, E. Balint, A. Griin, Catalysts, 2015, 5, 634.

[4] G. Keglevich, E. Balint, Molecules, 2012, 17, 12821.

[5] T. Kovacs, G. Keglevich, Curr. Org. Chem., 2017, 21, 569.

[6] G. Keglevich, R. Henyecz, Z. Mucsi, N. Z. Kiss, Adv. Synth. Catal., 2017, 359, 4322.
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Mi van egy molekulaban:
atommagok és elektronok egymaskozt;
A Szomolyai figgvény modszere a kémiai kotések
értelmezésére

What is in a Molecule: Interacting Nuclei and Electrons;
The Somoyai Function Approach to the Analysis
of Chemical Bonding

MEZEY Pal 123

' Department of Chemistry, Memorial University of Newfoundland, St. John’s NL Canada,
2 Institute of Chemistry, Eotvos University of Budapest, Hungary
3 Guest Professor at the Babes-Bolyai University, Cluj, Romania, paul.mezey@gmail.com

ABSTRACT

What is in a molecule: atomic nuclei and electrons, nothing else, and their interrelations determine al
molecular properties. As descriptive tools in molecular modelling, spherical atomic contributions imagined in-
side molecules are very popular even today, yet they are misleading, since chemistry, indeed, comes from the
very deviation from spherical, atomic models within molecules. The Somoyai function is a weighted difference
of the electronic density function and the composite nuclear potential (where the latter is also called the “bare
nuclear potential” by Parr and Berk [1,2]), providing effective tools for the 3D shape representation of the
bonding patterns of molecules. In the Somoyai function approach [3], the actual bonding, that is, the deviations
of the molecular electron density from the simple “Atoms in Molecules” models and other, superimposed
sphere models is emphasized, recognizing the fact, superimposed spherical “Atoms in Molecules” models can-
not ever represent such fundamental properties of molecular electron densities as pi bonds and aromatic ring
systems. In this presentation some of the newer developments of the Somoyai function approach are discussed.

OSSZEFOGLALO

Mi van egy molekuldban: atommagok és elektronok, semmi mas, és ezek egymaskdzti viszonya
hataroz meg minden molekularis tulajdonsagot. Gombszerii, atomi leirasok molekuldkon beliil elképzelve
ma is igen népszeriiek a modellezésben, de félrevezetoek, hiszen éppen a lokalisan gombi, atomszerii mod-
ellektdl valo eltérés adja a kémiat. A Szomolyai fiiggvény a molekularis elektronstiriség és a kombinalt
magpotencialok fiiggvényének sulyozott kiilonbsége (ahol az utdbbira Parr és Berk “csupasz magpotencial”’-
ként is hivatkozott [1,2]), és ez a fliggvény hatékony eszkdzként szolgalhat a molekularis kotésmddok
harom-dimenzios alakjainak leirasdhoz. A Szomolyai fiiggvény [3] alkalmazasakor a tényleges kémiai
kotéseken, tehat a lokalisan gdmbszerti atomi leirasoktol valo eltérésen, €s az egyszert, “Atomok a Moleku-
lakban” és mas, egymasra halmozott gombi modellekhez képest a 1étrejott valtozasokon van a hangsuly, arra
a felismerésre is alapozva, hogy az egymasra halmozott gombokbdl szarmazo modellek nem képesek leirni
az olyan alapvetd tulajdonsagait a molekularis elektronsiiriségeknek, mint a pi kotés, vagy az aromas
gytrtik. Ebben az el6adasban a Szomolyai fiiggvény néhany jabb alkalmazasarol lesz szo.

[1] R.G. Parr, S.R. Gadre, and L.J. Bartolotti, Proc. Natl. Acad. Sci. USA, 76, 2522 (1979).

[2] R.G. Parr and A Berk, The bare-nuclear potential as harbinger for the electron density in a molecule, in:
“Chemical Applications of Atomic and Molecular Electrostatic Potentials”, Eds. P. Politzer and D.G.
Truhlar, Plenum Press, New York 1981, pp51-62.

[31 P.G. Mezey, Descriptors of Molecular Shape in 3D, in "From Chemical Topology to Three-
Dimensional Geometry", Ed. A.T. Balaban, Plenum Press, New York, 1997, pp 25-42.
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A szintézis id6 modositasanak hatasa BiOX (X = Cl, Br, 1)
anyagok morfologiajara és fotokatalitikus aktivitasara

The Effect of the Synthesis Duration on the Morphology and
Photocatalytic Activity of BiOX (X = Cl, Br, I) Materials
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ABSTRACT

The bismuth-oxyhalides (BiOX, X=ClI, Br, I) semiconductor materials shows great promise in the pho-
tocatalytic degradation of organic pollutants, both in UV and visible light. The aim of current research was to
investigate the synthesis duration and to prepare visible light active bismuth-oxyhalides using solvothermal
crystallization. We have investigated the influence of the synthesis duration and the reaction time on structural
(crystal size, crystal phases etc.), morphological (crystal shape), optical (band gap values) and photocatalyti-
cal properties. Methyl-orange and Rhodamin-B was used as model pollutant in photocatalytic degradation
process and the change of concentration was followed with UV-Vis spectroscopy.

Keywords: hydrothermal crystallization, bismuth oxyhalides, methyl orange, Rhodamin-B

OSSZEFOGLALO

A bizmut-oxohalogenid (BiOX, X=Cl, Br, I) félvezetok fotokatalitikus aktivitasa kitliné mind lathato és
UV fény tartomanyban, ezért heterogén fotokatalizis teriiletén alkalmazzdk, mint fotokatalizator.
Kutatdémunkank célja az volt, hogy megvizsgaljuk hidrotermalis kristalyositas koriilményeit és lathato fényre
aktiv fotokatalizatort készitsiink. Megvizsgaltuk a szintézis soran alkalmazott szintézis idok valtoztatasanak
hatasat az eloallitott anyagok szerkezetére (részecskeméret, kristalyossag), morfologidjara (kristaly alak)
optikai tulajdonsagéra (tiltottsav-szélesség) és fotokatalitikus —aktivitdsara. Modellszennyezének a
metilnarancs és Rhodamin-B szinezéket valasztottunk, melynek fotokatalitikus bontasat UV-Vis spektrofoto-
méterrel kovettitk nyomon.

Kulcsszavak: hidrotermalis kristalyositas, bizmut-oxohalogenidek, metilnarancs, Rhodamin-B
Koszonetnyilvanitas: A szerzok kdszonetiiket szeretnék kifejezni az anyagi tdmogatasért Magyar-

Indiai TET pélyazatnak (TET 15 IN-1-2016-0013). B.E. koszonetét fejezi ki az Erasmus+ és a Makovecz
0sztondij programoknak.
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Atmenetifémek szalén/szalan komplexeinek
eléallitasa és alkalmazasa Suzuki-Miyaura kapcsolasban

Transition Metal Complexes of Tetrahydrosalen Ligands and
their Catalytic Properties in C-C cross-coupling Reactions
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'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
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1121 Budapest, Konkoly-Thege Miklos ut 29-33.

ABSTRACT

Several water-soluble M(II)-salan type complexes, M(II) = Pd(1l), Ni(I), Cu(Il), were synthesized and
applied in Suzuki-Miyaura C-C cross couplings. The highest TOF (40000 h-1) was achieved with
Nay[Pd(dPhHSS)] as catalyst in reaction of iodobenzene and phenylboronic acid. Scope of the catalytic appli-
cation of the new complexes was studied in reactions of several boronic acid derivatives with a number of aryl
halides and dihalides. Water-solubility of the catalysts allowed the use of water as solvent with no organic co-
solvents. This process was successfully applied for synthesis water-insoluble biaryls which were isolated in
analytical purity (ICP-OES) by simple filtration which resulted in greening of the C-C coupling methodology.

OSSZEFOGLALO

A klasszikus C-C kotést 1étrehozé modszerek mellett mar az atmenetifémek 4ltal katalizalt kereszt-
kapcsolasi reakciok is a szintetikus szerves kémia meghatarozé atalakitasai kozzé tartoznak. Ezekben a
reakciokban a vizes kozeg alkalmazasa egyre elterjedtebbé valik. Azonban még napjainkban is tudomanyos
kihivast jelent a szerves olddszerek teljes mellézése!'. Ezért munkank sordn célul tiztiik ki kiilsnbozd
vizoldhat6 atmenetifém komplex eldallitasat és alkalmazasat tisztan vizes kozegli Suzuki-reakcioban, vala-
mint olyan modszer fejlesztését, mellyel a C-C kapcsolt szarmazékok eldallitasat és tisztitasat szerves oldoszer
alkalmazasa nélkiil egyszerii sziiréssel is elvégezhetjiik.

Kulcsszavak: homogén katalizis, hidrogénezett szalén, Suzuki-Miyaura, C-C kapcsolas, viz
Koszonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2.-15-2016-00008 ¢s a GINOP-2.3.3-15-2016-00004
szamt projekt keretében, az Eurdpai Uni6é tamogatasaval, az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tars-

finanszirozasaval valosult meg.

[1] K. Voronova, H. Levente, A. Udvardy. A. C. Bényei, F. Jo6: ChemSusChem, 2014, 7, 2230-2239.
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Indolo-karbazol szarmazékok szintézise és jellemzése

Synthesis and Characterization of Indolo-carbazole Derivatives

DORNER Norbert-Zsolt!, Dr. GAL Emese’,
Prof. SILAGHI-DUMITRESCU Luminit,a1, Prof. Muriel HISSLER?

'Babes-Bolyai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,
Cluj-Napoca, Arany Janos Street, No. 11.
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ABSTRACT

Organic m-conjugated compounds, based on a ring-fused molecular architecture have received much at-
tention in the last two decades because of their potential application in different electronic devices!".

Nitrogen containing heteroaromatic compounds have attracted high research interest in recent years
owing to their potential applications for electronic devices, such as OLEDs?, OFETs"!. Among these hetero-
cyclic compounds, indolo-[3,2-b]carbazole (ICZ) frameworks are interesting building blocks for the develop-
ment of functional m-conjugated systems since ICZ are planar and electron rich systems behaving as an elec-
tron-donor. Furthermore, this structure can be easily chemically modified (bromination, formylation, acyla-
tion). These favorable properties prompt us to synthesize and to study different A-D-A (acceptor-donor-
acceptor) systems. We demonstrated that these systems present high thermal stabilities and suitable optical
and redox properties for the development of electronic devices.

Keywords: indole, indolo[3,2-b]carbazole, optoelectronic devices

OSSZEFOGLALO

A kondenzalt, kiterjedt n-konjugacioval rendelkez6 vegyiiletek kiemelkedd figyelmet kaptak az elmult
két évtizedben, mivel ezek potencialisan alkalmazhatoak kiilonbozé elektronikai berendezés épitésébent!),

A nitrogén tartalmu heteroaromas vegyiiletek nagy érdeklddést keltettek az OLED'*, OFET™ techno-
logiakban torténd potencialis alkalmazhatosaguknak koszonhetden. Az ilyen tipusu vegyiiletek koziil az indo-
lo-[3,2-b]karbazol (ICZ) vazak fontos épitdkovek a funkcionalizalt m-konjugalt rendszerek eldallitdsaban,
mivel az ICZ planaris, elektronban gazdag, donor tulajdonsaggal rendelkez6 vegyliletek. Mindemellett ezek a
vazak egyszerien funkcionalizalhatoak (bromozas, formilezés, acilezés). Ezek a kedvezd tulajdonsagok arra
sarkaltak minket, hogy eléallitsunk és tanulmanyozzunk kiilonb6z6 A-D-A (akceptor-donor-akceptor) rend-
szereket. Bebizonyitottuk, hogy ezek a vegyiiletek magas termalis stabilitdssal és megfeleld optikai, el-
ektrokémiai tulajdonsagokkal rendelkeznek ahhoz, hogy elektronikai berendezésekben alkalmazhatdak lehes-
senek.

Kulcesszavak:indol, indolo[3,2-b]karbazol, optoelektronikai eszk6zok

IRODALOM/ REFERENCES:
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ABSTRACT

The current issue in the photocatalysis to exploit the visible light range of sunlight with higher efficien-
cy. According to current state of this research topic, applying copper-based semiconductors it is possible the
photodegradation of model/organic compounds using visible lights. The semiconductor morphology and size
distribution play an important role in the degradation of pollutants. The aim of present study to develop this
problem. During the experimental section the effect of the stabilizer agent (ethylenediaminetetraacetic acid,
polyvinylpyrrolidone), system temperature dependence (60 © C, 70 © C, 80 ° C) and the role of the starting
material were studied.

Keywords: photocatalysis, copper-oxide, synthesis parameters, optimization

OSSZEFOGLALO

A fotokatalizis aktualis kihivasa a napfény lathato fény tartomanyanak a nagyobb hatasfokkal torténd
hasznositasa. A kutatasok jelenlegi allasa szerint réz-alapu félvezetok alkalmazasaval lehetdség nyilik szerves
szennyezok lebontasara, lathatd fénnyel torténé megvilagitas mellett, fotokatalitikus uton. A szennyezok le-
bontasaban fontos szerepet jatszik a félvezeté morfologiaja és méreteloszlasa. Jelen munka célja ennek a prob-
lémanak a kidolgozasa és széles korti vizsgalata. Az eldallitasi szakaszban vizsgaltuk a stabilizaloszer hatasat
(etilén-diamin-tetraecetsav, polivinil-pirrolidon), a rendszer hdmérséklet fliggését (60 °C, 70 °C, 80 °C), va-
lamint a kiindul6 anyag szerepét.

Kulcesszavak: fotokatalizis, réz-oxid, el6allitasi paraméterek, optimalizasa
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Enantiomer tiszta aminok eloallitasa Cv-w-transzaminazzal

Enantiopure Amine Synthesis with Cv-w-transaminase

GAL Cristian Andrei, Dr. VARGA Andrea, Dr. BENCZE Laszl6 Csaba,
Dr. TOSA Monica loana, Dr. PAIZS Csaba

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
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ABSTRACT

Chiral amines are important building blocks for the synthesis of pharmaceutical products, fine chemi-
cals and agrochemicals.+ The o-transaminases (w-TAs) are the only natural enzymes that can directly synthe-
size enantiopure chiral amines by asymmetric amination of prochiral ketones." Despite the enormous potential
of ®-TAs, fundamental challenges associated with, severe by-product inhibition and with displacing unfavor-
able equilibrium positions towards product formation have prevented the widespread application of these bio-
catalysts."In this work we present the kinetic resolution pathway towards enantiopure amine synthesis, with
kinetic parameters measured. Our further objective is developing a multienzimatic cascade for enantiotop se-
lective amination of 1-(hetero)aryl-ethanones.

OSSZEFOGLALO

A kirélis aminok a finom vegyi anyagok, gydgyszerek ¢s a mezdgazdasagi vegyszerek fontos épitdele-
mei.! Az o-transzaminazok (w-TA) az egyetlen olyan enzimek amelyek képesek prokiralis ketonokbol, ér-
tékes enantiomer tiszta aminokat eldallitani, aszimmetrikus szintézis révén.> A benniik rejlé hatalmas po-
tencial ellenére nem elterjedtek, mivel szamos probléma jelentkezik, a kotermék inhibici6 illetve a nem
kedvezd egyensulyi paraméterek miatt.’ Ebben a munkaban a kinetikus rezolvalas révén elédllitott enantio-
mertiszta aminokat illetve ezen reakciok kinetikai paramétereit mutatjuk be. Tovabbi céljaink kozé tartozik
multienzimrendszer fejlesztése az enantiotdp szelektiv aminalasok tanulmanyozasa.

i Breuer M, Ditrich K, Habicher T, Hauer B, Kesseler M, Stiirmer R, Zelinsky T, Angew. Chem. Int.
Ed. 2004, 43, 788-824

i Abrahamson MJ, Vazquez-Figueroa E, Woodall N, Moore JC, Bommarius AS., Angew Chem Int Ed
2012, 51, 3969-3972; (b) Abrahamson MJ, Wong JW, Bommarius AS,. Adv Synth Catal 2013, 355,
1780-1786

11l Truppo MD, Rozzell JD, Moore JC, Turner NJ., Org. Biomol. Chem. 2009, 7, 395-398; b) D.
Koszelewski, 1. Lavandera, D. Clay, G. M. Guebitz, D. Rozzell, W. Kroutil, Angew. Chem. Int. Ed.
2008, 47, 9337-9340
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Jod-benzol szarmazékok aminokarbonilezése
amino-tiazolokkal és amino-tiadiazolokkal mint nukleofilekkel

Aminothiazoles and Aminothiadiazoles as Nucleophiles in
Aminocarbonylation of lodobenzene Derivatives

GERGELY Maté!, KOLLAR Laszl6'2

'Pécsi Tudomanyegyetem
Szervetlen Kémiai Tanszék és Szentagothai Kutatokoézpont,
7624 Pécs, Ifjusag utja 6.
2MTA-PTE Szelektiv Kémiai Szintézisek Kutatécsoport, 7624 Pécs, Ifjusag Utja 6.

ABSTRACT

Among heterocycles, thiazoles and especially 1,3,4-thiadiazoles represent families of biological im-
portance. Aminocarbonylation of aryl iodides with 2-amino-1,3-thiazole and 2-amino-1,3,4-thiadiazoles as N-
nucleophiles was carried out in the presence of palladium catalysts. All of the applied substrates have shown
high chemoselectivity toward carboxamides, i.e., practically no double carbon monoxide insertion resulting in
2-ketocarboxamides took place.

OSSZEFOGLALO

A heterociklusosok kozott a tiazolok és kiilonosen az 1,3,4-tiadiazolok nagy biologiai jelentdséggel
rendelkez6 vegyiilet-csaladok. Munkank soran aril-jodidok palladium-katalizalt aminokarbonilezését vizsgal-
tuk 2-amino-1,3-tiazol és 2-amino-1,3,4-tiadiazolok mint N-nukleofilok jelenlétében. Minden esetben nagy
szelektivitast tapasztaltunk a karbonsavamidok irdnyaban, vagyis gyakorlatilag nem tortént kettds szén-
monoxid beékel6dés, amelynek soran a 2-keto-karbonsavamidok keletkeznek.

D

=z /

X— )\
S H2N/< R Pd(OAc /PPh3 IS |

X=H, tBu, CHz OCHj Ph, F, Cl, Br, COOH, COOCHj3; C(O)CH3 CF3; CN
Y: N; R: H, tBu, CF4
Y:CH;R:H

Kulcsszavak: Palladium, tiadiazol, tiazol, karbonilezés, szén-monoxid, karbonsavamid
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Széngomb segitségével szintetizalt nagy fotokatalitikus
aktivitasu titan-dioxid ureges szerkezetek el6allitasa

Preparation of Carbon Sphere-based Titanium Dioxide Hollow
Structures with High Photocatalytic Activity

GYULAVARI Tamas"?, Dr. VEREB Gabor?3, Dr. PAP Zsolt?#, Dr. HERNADI Klara'-2

' Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatika Kar,
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2 Szegedi Tudomanyegyetem, Kérnyezettudomanyi és Miszaki Intézet,
Kérnyezetkémiai Kutatécsoport, Tisza Lajos kérut 103, Szeged, HU-6720
3 Szegedi Tudomanyegyetem, Mérnoki Kar, Folyamatmérnoki Intézet,
Moszkvai krt. 9, Szeged, HU-6725
4 Babeg-Bolyai Tudomanyegyetem, Nanostrukturalt Anyagok és Bio-Nano Feliiletek Kézpontja,
Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Kutatéintézete,
Treboniu Laurian 42, Kolozsvar, RO-400271
E-mail: *gyulavarit@chem.u-szeged.hu

ABSTRACT

In the present study, carbon sphere templates were synthesized by the hydrothermal treatment of ordi-
nary table sugar (sucrose). The obtained carbon spheres were characterized by X-ray diffraction (XRD), scan-
ning electron microscopy (SEM) and infrared spectroscopy (IR). By the utilization of carbon spheres, titanium
dioxide-carbon sphere (TiO,-CS) composites and TiO, hollow structures (HS) were synthesized by coating
CSs with self-made TiO, and removing CSs with calcination, respectively. The effects of applied synthesis
parameters (quantity of precursor, CS purification method, applied furnace) on the coating process was inves-
tigated in detail. The as obtained photocatalysts were characterized by XRD, SEM, BET, diffuse relectance
spectroscopy (DRS), IR and X-Ray photoelectron spectroscopy (XPS) measurements, and the photocatalytic
activity was determined by the degradation of phenol as model contaminant under visible light irradiation.

Keywords: titanium dioxide, carbon sphere, hollow structure, phenol, visible light

OSSZEFOGLALO

Jelen tanulmanyban kdzonséges asztali cukorbol (szukrézbdl) késziilt oldat hidrotermalis kezelésével
allitottunk el6 széngdmb templatokat. A széngdmboket XRD, SEM ¢és IR mérésekkel vizsgaltuk. A széngdm-
bok felhasznalasaval TiO»-széngdmb kompozitokat és TiO» iireges szerkezeteket allitottunk el6 a templatok
sajat készitést titan-dioxiddal torténd bevonasaval, illetve a templat kalcinalassal torténd eltavolitasa révén.
Vizsgaltuk az alkalmazott szintézisparaméterek (prekurzor mennyiség, széngdmbtisztitasi eljaras, alkalmazott
kemence) hatasat a bevonatképzés folyamatara. Az eldallitott fotokatalizatorok anyagszerkezeti jellemzoit
XRD, SEM, BET, DRS, IR ¢s XPS mérésekkel, fotokatalitikus aktivitasukat pedig fenol modellszennyezével
vizsgaltuk lathato fénnyel torténd gerjesztés esetén.

Kulesszavak: titin-dioxid, széngdmb, tireges szerkezet, fenol, lathato fény

Koszonetnyilvanitas: A kutatast az NFKI-K-124212 projekt tdmogatta. Gyulavari Tamas koszonetét
fejezi ki a GINOP-2.3.2-15-2016-00013 azonosité szamu projektnek. Veréb Gabor kdszonetét fejezi ki, hogy
a munka a Bolyai Janos Kutatasi Osztondij (Magyar Tudoméanyos Akadémia) és az Uj Nemzeti Kivalosag
Program (Emberi eréforrasok Minisztériuma; palyazati azonositd: UNKP-18-4-SZTE-78) tamogatasaval ké-
sziilhetett.
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Lantanoidakkal dépolt NaYF4-TiO2-Au kompozitok
eléallitasa és fotokatalitikus vizsgalata

Preparation of Lanthanide Doped NaYF,4-TiO2-Au
Composites and their Photocatalytic Activity
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ABSTRACT

In the present study composite photocatalysts were prepared and tested. These composite systems are
made of NaYF4 (NYF) doped with lanthanide cations (Yb*", Er*, Nd**, Tm*"), TiO, (Evonik Aeroxide P25
and Aldrich Anatase) and gold nanoparticles. The composites were constructed as follows: 33% NYF, 66%
Ti0,-Au, while the gold content was also changed during production. XRD, SEM, TEM and DRS measure-
ments were performed to analyze the structural and optical properties. The photocatalytic activity of the com-
posites was also tested using methylorange solution as a model pollutant. Three different light sources were
used: UV-, visible- and NIR light. The concentration of samples taken during the tests were monitored in time
by UV-VIS spectroscopy.

Keywords: NaYF;-TiO,-Au composites, methyl orange, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

A jelen kutatasban kompozit fotokatalizatorokat allitottunk el és teszteltiink. Ezek a rendszerek
lantanoida ionokkal (Yb**, Er*, Nd**, Tm’") dépolt NaYFs, TiO, és arany nanorészecskékbdl alltak. A
kompozitokat a kdvetkezéképpen allitottuk eld: 33% NYF, 66% TiO»-Au, mig az aranytartalom az eldallitas
soran. A szerkezeti és optikai tulajdonsagok felderitése érdekében XRD, SEM, TEM és DRS méréseket vé-
geztliink. A fotokatalitikus aktivitas vizsgalatat is elvégeztiik, melyhez metilnarancs oldatot hasznaltunk mo-
dellszennyezoként. Harom kiilonbdz6 fényforrast alkalmaztunk: UV-, lathato- és kozeli infravords fényt. A

crer

Kulcsszavak: NaYF;-TiO»-Au kompozitok, metilnarancs, fotokatalizis
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1,2,3-triazolil linkert tartalmazo cinkona-kalkon hibridek
szintézise és daganatellenes hatasa

Synthesis and Anti-cancer Activity of Cinchona-chalcone
Hybrids with 1,2,3-triazolyl linkers

JERNEI Tamas', DURO Cintia!, DEMBO Antonio’, TAKACS Angéla?,
LAJKO Eszter, PhD?2, LANG Orsolya, PhD2, KOHIDAI Laszl6, CSc?,
OLAHNE SZABO Rita, PhD3, BOSZE Szilvia, PhD3, MEZO Gabor,

DSc3, CSAMPAI Antal, DSc'

Kémia Intézet, E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Budapest
2Genetikai, Sejt- és Immunbioldgiai Intézet, Semmelweis Egyetem, Budapest
SMTA-ELTE Peptidkémiai Kutatécsoprt, Budapest

ABSTRACT

Chalcones fall under the family of Michael-acceptor type therapeutic agents with divers effects on bio-
logical systems, they are considered as an important building block of the research of anti-cancer agents
through their various mechanisms of effect'. During a recent project of our research group we have synthe-
sised reference chalcones, which antiproliferative activity could be enhanced by conjugation to cinchona alka-
loids®. As an expansion of this work we have prepared further 23 cinchona-chalcone hybrids, which were in-
vestigated on multiple human cancer cell lines to determine thier antiproliferative activity.

OSSZEFOGLALO

A kalkonok a Michael-akceptor tipusu hatdéanyagok csaladjaba tartozo, valtozatos hatassal rendelkez6
vegyiiletek, amelyek szamos lehetséges hatasmechanizmusuk révén a daganatellenes hatoanyagkutatas
alapkdveinek szamitanak'. Kutatocsoportunk kordbbi munkaja soran a referenciaként eldallitott kalkonok an-
tiproliferativ hatasat cinkona alkaloidokhoz valé konjugacio révén jelentésen sikeriilt erdsiteniink?, amely
kutatas kiterjesztéseként elallitottunk tovabbi 23 cinkona-kalkon hibridet, amelyek antiproliferativ hatasat
tobb human, daganatos sejtvonalon vizsgaltuk.

Kulcsszavak: cinkona alkaloidok, kalkonok, CuAAC, RuAAC, daganatellenes hatas

REFERENCIAK.:
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Grignard-reagensek kalkonszarmazékokra torténd
heterogén katalitikus 1,4-addicidja

Heterogenous Catalytic 1,4-addition
of Grignard-reagents to Chalcones

JUHASZ Kinga', HELL Zoltan'

" Budapesti Mliszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék,
1111 Budapest Budafoki ut 6-8., +3614631414, juhasz.kinga@mail.bme.hu

ABSTRACT

The addition of nucleophiles to electron-deficient conjugated systems is a widely used method for the
formation of carbon-carbon bonds in synthetic organic chemistry. In our research group we examined the
chemoselective 1,4-addition reaction of Grignard compounds to chalcones in the presence of copper(Il) on a
4A molecular sieve support. An important advantage of the catalyst used is the reusability without significant
loss of the activity.

OSSZEFOGLALO

A szintetikus szerves kémidban a szén-szén kotés kialakitasanak egyik széleskortien alkalmazott modja
nukleofilek addicidja elektronban szegény konjugalt rendszerekre. Kutatocsoportunkban Grignard-reagensek

cy ey

katalizator jelenlétében. Az alkalmazott katalizator egyik nagy eldnye, hogy a reakcié utan jelentds ak-
tivitascsokkenés nélkiil Gjrafelhasznalhato.

Kulesszavak: Grignard reakcio, kalkon, 1,4-addici6, heterogén katalizis, réz
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ABSTRACT

The a-MoOs nanocrystals are often used in advanced oxidation processes, as photocatalyst and in com-
posites as charge separator. In this study we investigated the preceding process of photocatalysis, the adsorp-
tion, with cationic dyes (methylene blue, rhodamine B, malachite green, crystal violet). We investigated the
adsorption capacity and kinetics in function of the adsorbate structure and adsorbent characteristics. MoOs
crystals were characterized structural and morphological with different characterization techniques such as:
XRD, SEM, BET and IR. The dye concentration was followed by UV-vis spectroscopy and we studied the
bonding between the adsorbate and the a-MoOs crystals surfaces with IR spectroscopy.

Keywords: orthorhombic, MoOs, adsorbent, cationic dyes, adsorption capacity

OSSZEFOGLALO

Az 0-MoO; nanokristalyok nagyhatékonysagl oxidacios eljarasokban gyakran alkalmazottak, mint
fotokatalizatorok illetve kompozitokban toltésszeparatorként. Kutatasaink soran a fotokatalizist megel6z6 fo-
lyamatot, az adszorpciot, tanulmanyoztuk szerves kationos szinezékekkel (metilénkék, rodamin B, malachit
z0ld, kristaly lila). Az adszorptivumok és az adszorbens szerkezete szerint vizsgaltuk az adszorpcios kapaci-
tast és kinetikat. A MoOs kristalyokat szerkezetileg és morfologiailag jellemeztiik kiillonb6zé méréstechnikak-
kal (XRD, SEM, BET, IR). A szerves anyagok koncentraciojat UV-vis spektroszkopiaval kovettiik illetve IR
spektroszkopiaval jellemeztiik az adszorptivum kotédését az adszorbens feliiletéhez.

Kulesszavak: ortorombos, MoOs, adszorbens, kationos szinezékek, adszorpcios kapacitas

Koszonetnyilvanitas: A szerzOk koszonik az anyagi tamogatast a PN-I1I-P1-1.1-TE-2016-1588 jela
palyazatnak.
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A Dinarokban kialakult F6n hatasa a Krass6-Szorény
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ABSTRACT

The aim of this study is the assessment of the rainwater composition and the various sources of major
ions during the 2014-2017 period at three different sampling sites in Caras-Severin County, taking into ac-
count the characteristic atmospheric circulations, the main air mass transport routes and the Foehn effect on
the precipitation chemistry. Rainwater samples were analyzed for pH, electrical conductivity, major anions
and cations. The pH values of individual precipitation events varied from 4.33 to 8.43 for the entire studied
region, with an average of 6.70. At all sampling sites the most abundant anions were SO4* and CI", while the
dominant cations were represented by Ca*" and Mg?*".

OSSZEFOGLALO

A tanulmany célja harom kiilonb6z6 teriileten begytijtott esoviz mintak vizsgalata ionkompozicid és
forraselemzés szempontjabol 2014 és 2017 kozott Krasso-Szorény megyében, figyelembe véve a jellemzo
légkori keringéseket, a 1égtomeg aramlasokat és a Fon hatasat a csapadékkémia. Az es6viz mintakat pH, {6
anionok és kationok esetében elemeztiik. Az pH értékek a vizsgalt régidban 4,33 és 8,43 kozott valtoztak, a
csapadék atlag pH értéke 6,70 volt. A legnagyobb koncentracioban az anionokat illetden a SO4* és CI” volt
jelen, mig a dominans kationokat a Ca®* és a Mg** képviselte.

Kulcsszavak: Fon hatas, csapadékkémia, forras analizis, 1égkori aramlasok, tengeri sok hianya
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for the Preparation of O,N-Heterocycles
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ABSTRACT

Aryl aldehydes contaning a dihydro-(2H)-pyrane moiety were reacted with C-H active compounds in a
Knoevenagel condensation, and the resultant o,B-unsaturated ketone moiety underwent a diastereoselective
hetero Diels-Alder reaction, [1,5]-hydride shift and cyclization, [2+2] cycloaddition or [4+2] cycloaddition-
SEAr reaction sequence, affording different O,N-heterocycles with new scaffolds. Some of which showed
antiproliferative effect on human cancer cell lines with ICsp down to 0.1 uM.

OSSZEFOGLALO

Dihidro-(2H)-piran egységet tartalmaz6 aril-aldehid szarmazékok és C-H aktiv vegyiiletek Knovenagel
kondenzaciés reakcidjaban a keletkezd o,p-telitetlen keton rész diasztereoszelektiv hetero Diels-Alder
reakcioban, [1,5]-hidridvandorlas-gytiriizaras, [2+2] cikloaddicio, vagy [4+2] cikloaddicio-SgAr reakcio sze-
kvencidban vett részt, kiilonboz6, 1j gyurirendszert tartalmazé O,N-heterociklusokat eredményezve. Ezek
koziil néhany sejtosztodasgatlo hatast mutatott human rakos sejtvonalakon, szub-uM-os ICs értékkel.

Kulesszavak: domino reaction, O,N-heterocycles, diastereoselective, antiproliferative activity, struc-
ture elucidation.
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Fejlesztési lehetdéségek ipari szennyvizkezelésre
a BorsodChem Zrt. TDI Uzemében a nitrat anion
koncentracidjanak csokkentése céljabdl

Development Option for Industrial Waste Water Treatment
at BorsodChem Ltd. TDI plant in Order to Decrease
the Nitrate anion Concentration

KORBACS Akos'2, SZABO Eva', MARKO Arpad!, FODOR Karoly', FARKAS LaszI6'

'BorsodChem Zrt., Bolyai tér 1., HU-3700 Kazincbarcika,
Hungary, Phone: +36-48 511 211, Fax: +36-48 511 511, Email: akos.korbacs@borsodchem.eu,
Website: www.borsodchem-group.com
2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Mlegyetem rkp. 3.
HU-1111 Budapest, Hungary, Phone: +36 1 463-1111, Fax: +36 1 463-1110,
Email: akos.korbacs@borsodchem.eu, Website: www.bme.hu

ABSTRACT

Chemical, biological, economic and mechanical feasibility review

Nitrate anion concentration is a huge deal at the waste water treatment plants, decreasing its amount is
favourable. Well-known reagent was tested for industrial cleaning and extracting of dinitrotoluene (DNT)
from red water which is a waste water of the toluene-diisocyanate (TDI) production. The capability of differ-
ent extraction agents, such as nitrobenzene and toluene was studied. The toluene seemed to have a great effi-
ciency, fewer DNT remain in in the red water that is oxidized via Fenton oxidation could result fewer nitrate
anions.

OSSZEFOGLALO

Kémiai, biolégiai, gazdasagi és mechanikai megvaldsithatosagi attekintés

Nitrat anion koncentracié nagy probléma a szennyviztisztitdo lizemben, csokkenteni a mennyiségét
kedvezo. Egy jol ismert reagens lett tesztelve dinitro-toluol (DNT) ipari mindségii tisztitasra és extrahalasra a
vOrds vizbdl, ami a toluol- diizocianat termelés szennyvize. A kiilonbdz6 extrahald szerek képessége, mint
nitrobenzol és toluol lettek kivizsgalva. Toluol eredményesnek tiint, remek hatékonysaga van, kevesebb DNT
marad a vords szennyvizben, amit Fenton oxidacios eljarasban oxidalnak és igy kevesebb nitrat anion sza-
badul fel az eljaras soran.

Kulesszavak: Extrakcio, CAD szimulacio, Fenton oxidacio, technologiafejlesztés, szennyvizkezelés
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Reverzibilis kémiai hidrogéntarolas iridium-komplexekkel

Reversible Chemical Hydrogen Storage
Using Iridium Complexes

KOVACS Henrietta’, Dr. PAPP Gabor', Dr. PURGEL Mihaly', Dr. KATHO Agnes'
Prof. Dr. JOO Ferenc'2, Dr. HORVATH Henrietta?

" Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
2MTA-DE Redoxi és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport
4032 Debrecen, Egyetem tér 1. tel.: (36)-52-512900,
e-mail: kovacshenrietta@science.unideb.hu, web: fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

Safe and secure hydrogen storage is a crucial aspect of harnessing renewable energy sources. The novel,
iridium(I)-based, water soluble phosphine-NHC  complexes, Nay[Ir(emim)(cod)(mtppts)] and
[Ir(cod)(emim)(mtppms)] have proven to be active catalysts in reversible formate-bicarbonate based hydrogen
storage. We have investigated the formate-bicarbonate catalytic cycle in continuous flow microfluidic reactor.
[Ir(cod)(emim)(mtppms)] proved to be highly effective in homogeneous phase reactions, while heterogeniza-
tion of Nay[Ir(emim)(cod)(mtppts)] on anion exchange resins resulted in active and stable heterogeneous cata-
lysts.

OSSZEFOGLALO

Az ujrafelhasznalhatod energiaforrasokbol vald folyamatos energiakinyeréshez fontos szempont a biz-
tonsagos hidrogéntarolas kérdése. Az 1jszerdi, iridium(I)-alapt, vizoldhat6 foszfin-NHC komplexek; a
Nay[Ir(emim)(cod)(mtppts)] és az [Ir(cod)(emim)(mtppms)] hatékony katalizatornak bizonyultak a reverzi-
bilis, formiat-hidrogénkarbonat alapt hidrogéntarolasban!'"?. A formiat-hidrogénkarbonat katalitikus ciklust
tanulmanyoztuk folyamatos aramlasi mikrofluidikai reaktorban, homogén, illetve heterogén fazisban is.
Homogén fazisban az [Ir(cod)(emim)(mtppms)] komplex mutatott kiemelkedd aktivitast, mig a
Nay[Ir(emim)(cod)(mtppts)] komplex rogzitése anioncseréld gyantakon katalitikusan igen aktiv és stabilis het-
erogenizalt katalizatorokat eredményezett.

Kulcsszavak: iridium, katalizis, hidrogéntarolas, aramlasos reaktor, heterogenizalas

Koszonetnyilvanitas: A kutatas a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 szamu projekt keretében, az Eurdpai
Uni6 tamogatasaval, az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg. A szerzok
koszonik a tamogatast a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios alapnak (NKFI-1 PD115535 és NKFI-
FK128333) is.

[1] Horvath, H., Papp, G., Katho, A., Joo, F.: Hung. Pat. Appl. 2013, P1300539; WO 2015/040440 A2.
[2] Horvath, H., Papp, G., Szabolcsi, R., Katho, A., Joo, F.: ChemSusChem 2015, 8, 3036
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DFT szamitasok sztereokémiai
és sztereoszelektivitas meghatarozasara

DFT Calculations for Determination of Stereochemistry
and Stereoselectivity

KOVACS Tibor, KIRALY Sandor, TOTH Laszlo, SZAPPANOS Adém,
Prof. Dr. ANTUS Sandor, Prof. Dr. KURTAN Tibor, Dr. MANDI Attila

Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
tel.: +36/52/512-900, fax: +36/52/512-744, mandi.attila@science.unideb.hu, kur-
tan.tibor@science.unideb.hu; http://szerves.science.unideb.hu

ABSTRACT

The Density Functional Theory (DFT) methods are powerful tools for computation of optical parame-
ters [1] of organic compounds and determination of stereochemistry. It is also possible to compute the NMR
parameters [2], thus relative configuration and planar structure can be determined. The theoretical methods
provide opportunity for studying reaction mechanism and stereoselectivity of chemical reactions [3]. On the
example of 8 synthetic chiral heterocyclic compounds the applicability of DFT methods is demonstrated to
determine stereochemistry, planar structure and reaction mechanism.

OSSZEFOGLALO

A DFT modszerek hatékony lehetoséget kinalnak a vegyiiletek optikai paramétereinek szamitasahoz
[1] és igy sztereokémidjuk meghatarozasahoz. Szintén lehet6ség van NMR paraméterek [2] szamitasara a
relativ konfiguracio6 és a planaris szerkezet meghatarozasara. Az elméleti modszerek lehetdséget nyujtanak
reakciomechanizmusok [3] felderitésére és reakciok szelektivitasanak értelmezésére is. Az eldadasban 8
szintetikus kiralis heterocikluson mutatom be a DFT modszerek alkalmazhatdsagat sztereokémia, planaris
szerkezet és reakcidmechanizmus meghatarozasara.

Kulcsszavak: DFT szamitas, ECD, NMR, sztereokémia, sztereoszelektivitas

[1] P. Sun, D. X. Xu, A. Mandi, T. Kurtan, T. J. Li, B. Schulz, W. Zhang, J. Org. Chem., 2013, 14, 1050

[2] Y.-M. Ren, Ch.-Q. Ke, A. Mandi, T. Kurtan, Ch. Tang, Sh. Yao, Y. Ye, Org. Biomol. Chem., 2018, 16,
393

[3] A. Mandi, I. Komaromi, A. Borbas, D. Szikora, I. P. Nagy, A. Liptak, S. Antus, Tetrahedron Lett., 2011,
52,1256
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Kiralis tioéter-amin ligandumok szintézise
és katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata

Chiral Thioether-amine Ligands:
Synthesis and Application in Catalysis

MAJOR Mate Miklés', ROVID Gergé', Dr. LENDVAY Gyorgy?,
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'Szerves Kémia Intézeti Tanszék, Pannon Egyetem, Egyetem u. 10, 8200 Veszprém
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ABSTRACT

The stereoselective syntheses of optically active compounds represent a particularly important field of
organic chemistry. One of the most convenient methodologies for such transformations is the transition metal
catalyzed asymmetric synthesis that provides easy access to enantiopure synthons by using chiral metal com-
plexes as catalysts. During our research two new synthetic routes were developed for the preparation of novel
chiral tioether-amine type ligands. The coordination and catalytic properties of the new compounds were also
evaluated. The catalysts modified by the air- and moisture stable N,S ligands provided excellent enantioselec-
tivities (up to 93 % ee) and good activities in the palladium catalyzed alkylation reactions.

OSSZEFOGLALO

Az optikailag tiszta vegyiiletek szelektiv szintézise a szerves kémiai kutatasok jelentds részét képezi.
Az ilyen molekuldk eldallitasanak leghatékonyabb modja az aszimmetrikus szintézis, amely torténhet kiralis
atmenetifém komplexek alkalmazasaval. Munkank soran uj kiralis tioéter-amin ligandumok szintézisét dol-
goztuk ki, majd tanulmanyoztuk koordinacids €s katalitikus tulajdonsagaikat. Az 1j, levegével és nedves-
séggel szemben ellenalld ligandumokkal képzett katalizatorok kiemelkedd enantioszelektivitast (93 % ee) és
jO aktivitas biztositanak palladium-katalizalt szubsztiticios reakciokban.

10, (Rpna(S) RGN \(5)/\(3)\\\
m i, di o ® i, iv

PhS NHR = 0,80 NH;R ——® ArS NHR
S5aR=Pr 7aR =iPr, Ar= Ph
5b R =1Bu 7b R = tBu, Ar = Ph
5¢ R = 1-Ad 7c R=1-Ad, Ar=Ph

L t _ ° . L o . Td R =jPr, Ar = 3,5-(CH3)2-CgH3
i KO'Bu, dioxan, 90°C, 16 h; ii: PhSH, NaH, dioxan, 80°C, 12 h; 7e R = iPr. Ar = 4(OCH2)CgH4

iii: Ho804, Hz0, 90°C, 8h; iv: ArSSAr, P(nBu)s, THF, 50°C,8h 7 R = jpy. Ar = 4-CHaCaHa
Kulcsszavak: tioéter-amin ligandum, kén inverzid, palladium katalizis, aszimmetrikus szintézis, DFT.
Koszonetnyilvanitas: A kutatds az NKFIH K 115539 és K 128074 projektek, valamint az Uj Nemzeti

Kivalésig Program UNKP-18-3-1. keretében zajlott. Az utobbi palyazat az Eurépai Unié tdmogatisaval, az
Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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Kondo-csucs felhasadasa grafén kontaktusokhoz
csatolt kvantumpottyben

Splitting of the Kondo Peak
in a Quantum Dot Attached to Graphene Contacts
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ABSTRACT

We analyze the Kondo effect in a quantum dot attached to graphene leads in presence of a magnetic
field. We use the pseudogap Anderson Hamiltonian to model the system and determine the retarded Green’s
function of the dot. In absence of a magnetic field, Kondo resonances show up in the dot’s density of states at
the chemical potentials of the contacts. These resonances split when applying a magnetic field. In the
differential conductance, Kondo peak appears at the non-zero fixed chemical potential that splits up under a
magnetic field.

OSSZEFOGLALO

Magneses tér jelenlétében tanulmanyozzuk a grafén érintkezokkel rendelkzé kvantumpéttyben megje-
len6 Kondo hatést. A rendszer modellezésére a pszeudo-sav Anderson Hamilton operatort hasznaljuk és meg-
hatarozzuk a kvantumpdétty retardalt Green-fliggvényét. Magneses tér hianyaban, a kvantumpoétty allapotstirii-
ségben Kondo-rezonanciak jellenek meg az érinkezOk kémiai pontencialjain, melyek mageneses tér hatasara
két cstcsra hasadnak fel. Kondo-cstics mutatkozik a rogzitett, nemnulla értékii kémiai potencialon a differen-
cialis vezetoképességben, mely magneses tér hatasara felhasad.

Kulesszavak: Kondo-csucs, Kondo-hatas, kvantumpétty, grafén.
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Imidazolium-alapu ionfolyadékok alkalmazasa
fehérjék elvalasztasara kapillaris zé6naelektroforézis
modszerrel

Application of Imidazolium-based lonic Liquids in the Separa-
tion of Proteins by Capillary Zone Electrophoresis
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ABSTRACT

In this work, 1-Butyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate and 1-Ethyl-3-methylimidazolium tetra-
fluoroborate ionic liquids were applied as coating material and background electrolyte in CZE for separating
proteins such as cytochrome C, lysozyme, myoglobin, trypsin and transferrin. Our main aim was the optimiza-
tion of the separation conditions, such as, the applied voltage, the concentration of the running electrolyte and
the length of the capillary. The applicability of the method was also examined.

OSSZEFOGLALO

Munkank soran 1-butil-3-metil-imidazolium tetrafluoro-borat és 1-etil-3-metil-imidazolium tetrafluoro-
borat ionfolyadékokat alkalmaztuk hattérelektrolitként, illetve kapillarist bevond anyagként fehérjék
(citokrom c, lizozim, mioglobin, tripszin €s apo-transzferrin) elvalasztasara kapillaris zonaelektroforézis mod-
szerrel. Célunk az elvalasztasi paraméterek (fesziiltség, hattérelektrolit koncentracio és kapillaris hossz) opti-
malizaldsa volt. A moddszer alkalmazhatdsdga szintén tanulméanyozasra keriilt tojasfehérje és human
kénnymintak segitségével.

Kulcsszavak: ionfolyadék, dinamikus bevonat, kapillaris zonaelektroforézis, fehérje, elvalasztas
technika
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Termesztett gombafajok, illetve fajtak osszehasonlité
vizsgalata klasszikus és noninvaziv kémiai médszerrel
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ABSTRACT

The NIR, it can be seen more often that this environmental friendly, non-destructive, green chemical
method is used for quality control and origin identification of different types of mushroom species. For the
determination of the estimation function which is used to specify the protein content a PLS regression, a corre-
lation was found with a mean error of 0.78 w/w% for a 96.65% determination coefficient (Q2). As a result of
the performed LDA (linear discriminate analysis) examination, in case of Agaricus bisporus (Crimini) sam-
ples, we could separate with 95% confidence level the seven different variety.

The Project is supported by the European Union and co-financed by the European Social Fund (EFOP-
3.6.3-VEKOP-16-2017-00005) and by Doctoral School of Food Sciences of SZIU.

OSSZEFOGLALO

A kozeli infravords technika (NIR) gyors, roncsolasmentes lehetéséget kinal kiilonbozé termesztett
gomba fajok és fajtak beltartalmi értékeinek valamint eredetazonositasanak vizsgalatara.

A fehérje mérését PLS regresszion alapulva 0,78 m/m% atlagos hibaval sikeriilt megvalositani.

Agaricus bisporus (barna kalapt fajtak) fajtafelismerése soran linearis diszkriminancia analizissel
(LDA) a vizsgalt 7 fajta elkiilonitése 95%-o0s konfidencia szinten volt sikeres.

A projekt az Eurdpai Uni6d tamogatasaval, az Europai Szocialis Alap (ESZA) tarsfinanszirozasaval
( EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00005) valamint a SZIE Elelmiszertudoméanyi Doktori Iskola timogatésaval
valosult meg.

Kulcsszavak: FT-NIR, gombafaj/fajtak, fajta elkiilonités, PLS regresszio, LDA
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Aril-etinil-porfirin szarmazékok szintézise, szerkezet-
és fotofizikai tulajdonsagaik vizsgalata

Synthesis, Characterization and Photophysical Properties
of Aryl-ethynyl-porphyrins
MOLNAR Eva-Andrea, GAL Emese, BREM Balazs, Luminita SILAGHI-DUMITRESCU

Babes—Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Kolozsvar
Arany Janos utca, 11 szam, postakéd 400028, tel.: 40-264-591998, fax: 40-264-590818,
e-mail: molnar_evike@yahoo.com, www.chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT

Porphyrin and phenothiazine are two heterocyclic systems with noticeable capacity for mediation of the
energy/electron transfer processes. Due to the large planar m-conjugated structure and good photochemi-
cal/thermal stability, the star shaped meso-tetraaryl-porphyrins are considered to be useful materials for organ-
ic photoelectronic devices such as organic light emitting diodes (OLEDs), organic field-effect transistors
(OFETs) and dye-sensitized solar cells (DSSCs) [1].

Starting from meso-phenothiazynil-porphyrin building blocks [2], the synthesis of new aryl-ethynyl-
porphyrins are described. For the formation of ethynyl bridge we are used Sonogashira cross-coupling method
in corresponding conditions [3]. The structures of obtained compounds were investigated by NMR and
HRMS measurements, and the photophysical properties were evaluated according UV-Vis and fluorescence
spectroscopic data.

OSSZEFOGLALO

A porfirin és fenotiazin szarmazékok fotokémiai tulajdonsagai kozotti hasonlosagok lehetdvé teszik
ezek egylittes tanulmanyozasat foto- €s elektrokémiai folyamatokban. A fenotiazinil-porfirinek a kiterjedt
linearis m-konjugacio, valamint a magas hdstabilitas kovetkeztében jo kdzvetitévé valnak a kiilonb6zo ener-
gia/elektron transzfer folyamatokban, igy eredményesen alkalmazhatok szerves optoelektronikai eszkozok
(OLED, OFET, DSSC) gyartasaban [1].

Az j aril-etinil-porfirin vegyiiletek el6allitasa Sonogashira kapcsolasi reakcioval tortént, palladium-réz
katalizatorrendszer jelenlétében, kiindulo anyagként mezo-fenotiazinil-porfirint [2] és kiilonbdzé aromas
acetilén szarmazékokat alkalmazva [3]. Az igy eldallitott vegyiiletek szerkezetvizsgalata NMR- és tomeg-
spektroszkopias modszerrel, fotofizikai tulajdonsagaik vizsgalata pedig UV-Vis és FL spektrofotometrias mé-
rések alapjan tortént.

Kulcesszavak: porfirin, fenotiazin, Sonogashira kapcsolés, energia/elektron transzfer, fotofizikai
tulajdonsag

IRODALOM

[1] Z. Xu, Q. Mei, Q. Hua, R. Tian, J. Weng, Y. Shi, W. Huang, Journal of Molecular Structure, 2015, 1094,
1-8.

[2] B. Brem, E. Gal, L. Gaina, C. Cristea, A. M. Gabudean, S. Astilean, L. Silaghi-Dumitrescu, Dyes and
Pigments, 2015, 123, 386-395.

[3] P.K. Goldberg, T.J. Pundsack, K.E. Splan, The Journal of Physical Chemistry A, 2011, 115, 10452-10460.
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A Saccharomyces cerevisiae ferulinsav dekarboxilaz
(ScFDC1) szubsztrattartomanyanak vizsgalata

Exploring the Substrate Scope of Ferulic Acid Decarboxylase
(FDC1) from Saccharomyces Cerevisiae
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ABSTRACT

Ferulic acid decarboxylase from Saccharomyces cerevisiae (ScFDC1) with prenylated Flavin mononu-
cleotide cofactor (prFMN) provides the first enzymatic 1,3-dipolar cycloaddition mechanism. The high toler-
ance of the enzyme towards several non-natural substrates makes FDC1 an ideal enzyme for decarboxylation
reactions leading to synthetically valuable styrenes. Our aim was to explore the substrate scope of ScFDCl,
using E.coli whole-cell biocatalysts harbouring the fdcl gene of S. cerevisiae. Since earlier studies mostly fo-
cused on cinnamic acid derivatives with functional groups at the 4-position of the phenyl group, we were in-
terested whether FDC1 accepts substituted cinnamic acids bearing different functional groups (-OCH3, —CF3
or —Br) at all positions of the phenyl ring (o-, m-, p-) as well as on several biaryl and heteroaryl cinnamic acid
analogues or derivatives with extended alkyl chain.

OSSZEFOGLALO

A sorélesztobol (Saccharomyces cerevisiae) szarmazd prenilalt mononukleotid kofaktorral (prFMN)
rendelkezé ferulinsav dekarboxilaz (ScFDC1) mechanizmusa az 1,3-dipolaris cikloaddiciot koveti. Ugy a
kofaktor szerkezete, mint az enzimatikus reakcidé mechanizmusa egyedi €s 11j a biokatalizis teriiletén, ndvelve
ezen enzim vizsgalata iranti érdeklédést. Mivel az FDCI1 altal katalizalt dekarboxilezési reakciok értékes szti-
rol-szarmazékokat eredményezhetnek, célunk ezen enzim szubsztrattartomanyanak vizsgalata az enzim génjét
hordozd E. coli egész sejtes biokatalizator alkalmazéasaval. Mivel kordbbi tanulmanyok a fahéjsav
szarmazékok fenilcsoportjanak “para-“ helyzetli funkcionalis csoportjainak vizsgalatara Osszpontosultak,
OCHs, -CF3 vagy -Br) tartalmazé fahéjsav szarmazékok, valamint szamos biaril- és heteroaril-fahéjsav illetve
hosszabb alkil-lanct szarmazékok, szubsztratként vald viselkedését vizsgaltuk.
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Multisztereogén, uj tipusu cinkona (tio)négyzetamid
organokatalizator szintézise és alkalmazasa

Synthesis and Application of New Type Multistereogenic
Cinchona (thio)squaramide Organocatalysts

NAGY Séandor’, DARGO Gyula,ﬂ, KISSZEK_ELYI Péter!, SIMON Andras?, PhD, MAT-
RAVOLGYI Béla', PhD, BARABAS Julia?, HOLTZL Tibor?, PhD, HUSZTHY Péter’, DSc,
KUPAI Jozsef', PhD

'Budapesti Mliszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérndoki Kar,
Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, 1111 Budapest, Mlegyetem rkp. 3., jkupai@mail.bme.hu,
http://kupaiorgchem.wixsite.com/organocatalysisbme
2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar,
Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, 1111 Budapest, Mlegyetem rkp. 3.

ABSTRACT

In our research group, new types of multistereogenic (thio)squaramide organocatalysts'* (1 and 2) were
synthesized using commercially available starting materials. These catalysts were successfully applied in
asymmetric Michael addition between acetylacetone and B-nitrostyrene, which is an important model reaction
of the intermediates of several drug. High yields (up to 90%) and enantiomeric excesses (up to 98%) were
achieved.

OSSZEFOGLALO

Kutatoécsoportunkban — axialis és centralis kiralitassal is rendelkez6 1j tipust, bifunkcios
(tio)négyzetamid organokatalizatorokat'? (1 és 2) allitottunk el a kereskedelmi forgalomban konnyen
elérhetd kiindulasi anyagokbol. Ezen katalizatorokat sikerrel alkalmaztuk a szdmos gyogyszerhatéanyag in-
termedierjének eldallitdsara szolgald aszimmetrikus modellreakcioban acetilaceton é€s [-nitrosztirol Michael-

crer

Készonettel tartozom az anyagi tdmogatasért: OTKA K112289, Servier-Beregi Doktorandusz szt-
ondij, Bolyai Kutato6i 6sztondij, UNKP-18-1-1.

[1] Rombola, M.; Rawal, V. H. Org. Lett. 2018, 20, 514.
[2] Rombola, M.; Sumaria, C. S.; Montgomery, T. D.; Rawal, V. H. J. Am. Chem. Soc. 2017, 139, 5297.
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Nekroptézist modulalé human
fehérjék bioszintézise
Biosynthesis of Necroptosis Modulating
Human Proteins

SALAMON Pal’, NAGY !(atalin**, KOVACS Zita, ALBERT Beata,
MIKLOSSY lidiko, LANYI Szabolcs, ORBAN Csongor-K.

Sapientia EMTE, Csikszeredai Kar, Biomérnoki tanszék, Csikszereda, Szabadsag Tér 1.

Pécsi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi Kar, Kémiai Intézet, Pécs, Ifjisag utja 6.

“Faculty of Applied Chemistry and Materials Science, Politehnica University of Bucharest,
Bucharest, Romania, ‘salamonpal@uni.sapientia.ro

ABSTRACT

Any cell of multicellular organisms may be destroyed by apoptosis. In the last few years, several cell
death pathways have been reported, including necroptosis, which according to a controlled program causes
cell death. One of the key features of various tumors is to avoid apoptotic cell death. Normally, apotosis inhib-
its necroptosis, so necroptosis is a promising process capable of destroying these tumors, as inhibition of
apoptosis facilitates the activation of necrotic cellular pathways. Influence of immunological chemistry (toler-
ogenic, inflammatory, immunogenic) on cell lines may have a significant clinical benefit in reducing the tissue
destruction of inflammatory processes, enhancing tumor immune response, neurodegenerative diseases, or
tumors.

Our results may help to understand what mechanisms regulate the interaction of different cellular pro-
cesses, thereby providing an opportunity to influence the intensity of the cell death and immunology output in
the case of different pathologies.

Keywords: biosynthesis, necroptosis, RIPK 1, RIPK3, MLKL, Caspase 9

OSSZEFOGLALO

A tobbsejtii ¢l6lények barmely sejtje elpusztulhat apoptdzissal. Az utolsé néhany évben tobb az apop-
tozistol fliggetlen sejthalal Gitvonalat is leirtak, koztiik a nekrozis egy tipusat, a nekroptozist, mely szabalyozott
program szerint okozza a sejtek pusztulasat.

A kiilonféle tumorok egyik alapvet6 jellegzetessége az apoptotikus sejthalal elkeriilése. Normal koriil-
mények kozott az apotozis gatolja a nekroptozis kialakulasat, igy nekroptozis egy igéretes folyamat, mely ké-
pes lehet ezen tumorok elpusztitasara, hiszen az apoptozis gatlasa megkonnyiti a nekroptotikus sejthalal utvo-
nalak aktivaciojat. A sejthalal utvonalak immunologiai kimenetének (tolerogén, inflammatorikus, immuno-
gén) befolyasolasa jelent6s klinikai haszonnal jarhat a gyulladasi folyamatok szévetdestrukciojanak csokken-
tésében, a tumorok immunrendszer altali felismerésének fokozasaban, a neurodeganerativ betegségek vagy a
tumorok kezelésében.

Eredményeink segithetnek annak megértésében, hogy milyen mechanizmusok szabalyozzak a
kiilonféle sejthalal folyamatok egymasra hatasat, ezaltal lehetOséget teremtenek a sejthalal intenzitasanak és
immunologia kimenetének befolyasolasara kiilonb6z6 korképek esetén.

Kulcsszavak: bioszintézis, nekroptozis, RIPK 1, RIPK3, MLKL, Caspase 9
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Fenol fotokatalitikus bontasa
egy TiO2/WO;3;/Au kompozitrendszerben.
Hatékonysag és koztitermék predikcié

Photodegradation of phenol
in a TiO2/WO3/Au photocatalyst system.
Efficiency and degradation intermediate prediction

SASZET Kata'2", PAP Zsolt'3, Vasile Mircea CRISTEA*4, Lucian BAIA'2

"Nanustrukturalt Anyagok és Bio-Nano Feliiletek Kézpontja,
Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Kutatointézete, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem,
Kolozsvar, Treboniu Laurian utca 42, RO-400271
2 Fizika Kar, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kolozsvar,

Mihai Kogalniceanu utca 1, RO-400084
3 Kornyezettudomanyi és Mlszaki Intézet, Szegedi Tudomanyegyetem,

Tisza Lajos korut 103, Szeged, HU-6720
4 Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem,

Kolozsvar, Arany Janos utca 11, RO-400028
*saszetkata@gmail.com

ABSTRACT

In the present study TiO, based composites were prepared with the hierarchical addition of WO; and
Au. The procedure involved combining three different parameters of the composites: the ratio of anatase and
rutile crystal phase in the TiO,, the ratio of WO; in the composite and the amount of Au on the TiO,. The na-
nopowders were analyzed using XRD and DRS. Connections between the structure and the photocatalytic
activity of the composites were investigated by UV light degradation of phenol. Degradation efficiency and
the structure and quantity of degradation intermediates were evaluated. A feed forward, backpropagation arti-
ficial neural network (ANN) was created to model correlations given by experimental data. Based on the
ANN predictions were made regarding the photocatalytic efficiency of composites within the TiO/WOs/Au
system.

Keywords: photocatalysis, composite, titanium dioxide, phenol, artificial neural network.

OSSZEFOGLALO

Jelen kutatas TiO, WOs €s Au tartalmi kompozitok eléallitasat tiizte ki célul, harom Gsszetételi jellem-
76t valtoztatva: az anatdz és rutil kristalyfazis aranyat a TiO»-ban, a WOs3; mennyiségét a teljes kompozitban és
az Au mennyiségét a TiO, feliiletén. A nanoporok szerkezeti és optikai tulajdonsagait XRD és DRS mérések
altal allapitottuk meg. A kompozitok szerkezete és fotokatalitikus aktivitasa kozotti dsszefliggéseket fenol
fotokatalitikus bontasa soran vizsgaltuk UV fényben. A bontasi hatékonysag és a keletkezd koztitermékek
szerkezete és mennyisége szintén tanulmanyozva volt. Egy elérecsatolt, hiba visszaterjesztéses mesterséges
neuralis halozatot (ANN) hoztunk létre, a kisérleti eredmények modellezése végett. Az ANN-re alapozva
megbecsiilhet6 a kompozitok fotokatalitikus hatékonysaga a TiO»/WOs/Au rendszeren beliil.

Kulcsszavak: fotokatalizis, kompozit, titdn-dioxid, fenol, mesterséges neuralis halo, ANN.
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Spiro-cikloalkil-piridazinonok szintézise
Synthesis of Spiro-cycloalkyl-pyridazinones

SEPSEY FUR Csilla’, SZIGETVARI Aron?, Dr. DEKANY Mikios?, HERCZEG Barbara?,
Dr. GERENCSER Janos?, Dr. MAKARA Gergely?, prof. Dr. HAZAI Laszlo",
prof. Dr. KEGLEVICH Gyoérgy', prof. Dr. BOLCSKEI Hedvig'™

'Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudoméanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia
Tanszék, 1111 Budapest, Szt. Gellért tér 4.
2Comlnnex Zrt. 1031 Budapest, Zahony u. 7.
3Richter Gedeon Nyrt., Budapest 10, Pf. 27., H-1475

ABSTRACT

In drug research, attention is paid to the improvement of the physicochemical properties of the drug-
candidate molecules. One possibility for this is to replace aromatic systems with heteroaromatics and/or to
synthesize molecules with high fsp3 character. Taking this into account, we aimed at the synthesis of spirocy-
cloalkyl pyridazinones. Starting from the 2-oxaspiro[4,5] decane-1,3-dione, the corresponding ketocarboxylic
acid was obtained by both Friedel-Crafts and Grignard reaction, followed by hydrazine to form the pyridazi-
none ring.

Friedel-Crafts

0 or 0 0
i i OH HoN—NH NH
o  Grignard-reaction N
(HZC)n - (HZC>n Y _ (H2C>n N
O R
n=0,1 R R
OSSZEFOGLALO

A gyogyszerkutatas soran, egyre nagyobb figyelmet szentelnek a gydgyszerjelolt molekulak, fiziko-
kémiai tulajdonsagainak a fejlesztésére. Ennek egyik lehetdsége az aromas rendszerek heteroaromassal tor-
ténd helyettesitése illetve a magas fsp3 karakteri molekulak szintézise. Ezt figyelembe véve célul tiiztiik ki
spiro-cikloalkil-piridazinonok szintézisét. A 2-oxaspiro[4,5]dekan-1,3-dion-bol kiindulva a megfelel6 keto-
karbonsav eléallitasat, mind Friedel-Crafts, mind Grignard-reakcioval vizsgaltuk, majd hidrazinnal kialakitot-

tuk a piridazinon gyfirfit.
Friedel-Crafts
o v 0}
. ’ . . OH H2N_NH2 NH
o  Grignard-reakcio v
(HoC)n ———— (HC),, o _° ~  (HC)n N
0 R
n= 0,1 R R

Kulcsszavak: Friedel-Crafts reakcio, Grignard-reakcio, fsp® karakter, spiro, piridazinon.

44 EMT



DOKTORANDUSZ PLENUM

Koronaéter alapu fluoreszcens szenzormolekulak
szintézise és vizsgalata

Synthesis and Studies of Crown Ether Based Fluorescent
Sensor Molecules

SZABO-SZENTJOBI Hajnalka', MARTON Anna', PAL David",
TOTH Tiinde (PhD)', HUSZTHY Péter (DSc)'

'Budapesti Mliszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar,
Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, 1111 Budapest, Szent Gellért tér 4.
Szupramolekularis Kémia Kutatécsoport, +36-1-463-2111, hajni.szentjobi@gmail.com

ABSTRACT

Novel enantiopure monophospha-18-crown-6 ether-based sensor molecules containing an anthracene
fluorophore unit ((S,S)-1 and (R,R)-1) were synthesized. Their enantiomeric recognition abilities toward the
enantiomers of 1-phenylethylamine hydrogen perchlorate, 1-(1-naphthyl)-ethyl-amine hydrogen perchlorate,
phenylglycine methyl ester hydrogen perchlorate, and phenyl-alanine methyl ester hydrogen perchlorate were
examined using fluorescence spectroscopy.

Keywords: chiral, sensor molecule, crown ether, fluorescence spectroscopy, enantiomeric recognition

OSSZEFOGLALO

Munkank soran antracén fluorofor egységeket tartalmazoé, 4j, enantiomertiszta monofoszfa-18-korona-6
éter alapu szenzormolekulakat ((S,S)-1 és (R,R)-1) allitottunk eld. Vizsgaltuk ezen makrociklusok enantio-
merfelismerd-képességét fluoreszcens spektroszkopiaval, 1-feniletilamin hidrogén-perklorat, 1-(1-naftil)-
etilamin hidrogén-perklorat, fenilglicin-metilészter hidrogén-perklorat és fenilalanin-metilészter hidrogén-
perklorat sokkal szemben.

Kulesszavak: optikailag aktiv, szenzormolekula, koronaéter, fluoreszcens spektroszkopia, enantiomer

felismerés
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A CCMV kapszidfehérje klonozasa, heteroléog expresszidja
és molekularis dinamikai szimulacioja

Cloning, Heterologous Expression and Molecular Dynamics
Simulation of the CCMV Capsid Protein

SZOVERFI Janos'3, Dr. Ing. ORBAN Kalman-Csongor?
Prof. Dr. Ing. LANYI Szabolcs'?, Dr. FEJER Szilard?
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ABSTRACT

The main topic of our research is in vitro and in silico studies on the CCMV capsid protein. The com-
plete CCMYV capsid forms through a hierarchical self-assembling process in which the proteins aggregate into
dimers and pentamer of dimers. By investigating the basic units we can understand in detail how the capsid is
formed.

The genes of the active part of CCMV protein was cloned into pET-19b ubiquitous fusion partner con-
taining an expression vector, followed by expression of the protein in E. coli BL21 (DE3) Rosetta cells.

The dimers and pentamer of dimers were used to perform long time-scale classical molecular dynamics
simulations in implicit and explicit solvent.

OSSZEFOGLALO

Fo6 kutatasi iranyunk a CCMV kapszidfehérje in vitro €s in silico tanulmanyozasa. A CCMV virus
kapszidja hierarchikus dnszervezddés soran épiil fel, a fehérjék dimerekké, majd a dimerek pentamerekké tor-
ténd Osszekapcsolodasaval. Az alapegységek vizsgalata hozzasegit a kapszid kiépiilésének pontosabb megér-
tés¢hez.

A CCMYV fehérje aktiv részét kodold gén szekvencijat ubiquitin fizids partnert tartalmazo pET-19b
expresszios vektorba klonoztuk, majd E. coli BL21 (DE3) Rosetta sejtek segitségével végeztik el az
expressziot.

A dimereket és a dimerek pentamerjeit hossza id6tartamu klasszikus molekularis dinamikai szimulaci-
onak vetettiik ala implicit és explicit oldoszeres kdzegben.

Kulcesszavak: molekularis dinamikai szimuldcid, heteroldég expresszid, fehérje-fehérje kolcsonhatas,
virus kapszid, CCMV
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Kitozan bevonatok permeabilitasanak vizsgalata
nedvesedési és impedancia spektroszkdépiai moédszerekkel
cink hordozékon

Characterizing the Permeability of Chitosan Coatings on Zinc
by Wetting and Impedance Spectroscopy Studies

SZOKE Arpad Ferenc!, Dr. SZABO Gabriella Stefania’, Dr. Liana Maria MURESAN',
Dr. ALBERT Emd&ke?, Dr. HORVOLGY!I Zoltan?

'Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki kar,
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ABSTRACT

Chitosan (Chit) coatings can provide temporary protection for metal surfaces. The protective properties
can be improved by impregnating the coatings with additives. In this study, the permeability of chitosan coat-
ings impregnated by indigo carmine (IC) was indirectly studied using wetting measurements (sessile drop
method, captive bubble method) and by electrochemical impedance spectroscopy on zinc substrates. Results
show that the impregnated coatings have a lower permeability and the anticorrosive properties of the Chit-IC
system (>90%) are better than that of the native chitosan. This can be explained through the ionic cross-
linking of the linear chitosan molecules in the coatings, which will hinder the access to the metal surface of
the corrosive species

Keywords: chitosan coatings, indigo carmine, electrochemical impedance, zinc substrate, wetting
properties

OSSZEFOGLALO

A kitozan (Chit) bevonatok alkalmazhatéak fémfeliiletek atmeneti védelmére. A védOhatas ada-
lékanyagok impregnalasaval tovabb javithato. Indigé karminnal (IC) impregnalt kitozan-bevonatok permea-
bilitasat vizsgaltuk indirekt moédon nedvesitési (iilécsepp modszer, tapadd buborék mddszer) és elektrokémiai
impedancia spektroszkopias modszerrel cink hordozokon Az impregnalt bevonatok kisebb permeabilitassal
rendelkeznek, a Chit-IC rendszer korr6ziovédd hatasa nd (>90%-kal) a kitozdnhoz képest. Ennek lehetséges
magyarazata a linearis kitozan matrix ionos térhaldsitasa, mely gatolja a korroziv spécieszek hozzaférését a
fémfeliilethez.

Kulcsszavak: kitozdn bevonatok, indigd karmin, elektrokémiai impedancia, cink szubsztratum,
nedvesitési vizsgalatok

Koszonetnyilvanitas: A kutatds Domus junior kutatdi palyazat tdmogatdsaval tortént. A kutatds a
"BME K+F+I stratégia" projektjének keretében késziilt, megvaldsitasat a TAMOP 4.2.1/B-09/1/KMR-2010-
0002 program tdmogatta.
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Triszubsztitualt 4- és 5-karboxamido-triazolok szintézise
cikloaddicios és aminokarbonilezési reakciokban

Synthesis of 4- and 5-carboxamidotriazoles Via Azide-alkyne
Cycloaddition—aminocarbonylation Sequence
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'Pécsi Tudomanyegyetem, Szervetlen Kémia Tanszék,
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ABSTRACT

During the last decade the polysubstituted triazoles have received considerable attention in the
scientific research (e.g. pharmaceutical chemistry, homogeneous catalysis). The application of transition-
metal catalysts and organometallic reagents facilitates the efficient and selective synthesis of more complex
triazole structures, moreover diverse functionalisation of these compounds under mild reaction conditions. In
this study, 1,4-disubstituted 5-iodotriazoles were synthesised via copper-catalyzed 1,3-dipolar cycloaddi-
tion reaction of iodoalkynes and 1,4-disubstituated 5-iodotriazoles obtained from alkynyl Grignard
reagents. The selective palladium-catalysed aminocarbonylation of these heterocyclic iodoarenes, i.e. the
synthesis of the corresponding carboxamides, was carried out in the presence of several primary amines.

OSSZEFOGLALO

A tobbszordsen szubsztitualt triazolok az elmult évtized kutatasaiban (gyogyszerkémia, homogén ka-
talizis) jelentds figyelmet kaptak. Az dtmenetifém-katalizatorok és fémorganikus reagensek alkalmazasa le-
het6vé teszi a bonyolultabb szerkezetii triazolok hatékony és szelektiv szintézisét, valamint azok valtozatos
funkcionalizalasat kiméletes reakciokdriilmények kozott. Munkank soran kiilonbdzd jod-alkinekbdl kiindul-
va réz(I)-katalizalt 1,3-dipolaris cikloaddicié reakciokdriilményei kozott allitottunk el6 1,4-diszubsztitualt 5-
jod-triazolokat, tovabba alkinil Grignard-reagensek felhasznalasaval 1,5-diszubsztitualt 4-jod trizolokat.
Ezen heterociklusos jodaromasok palladium-katalizalt szelektiv aminokarbonilezését, azaz a megfeleld
amidok eléallitasat sikeresen hajtottuk végre szamos primer amin jelenlétében.

Kulcsszavak: triazol, homogén katalizis, palladium-komplex, cikloaddicio, aminokarbonilezés

Koszonetnyilvanitas: Koszonet illeti a Richter Gedeon Talentum Alapitvanyt munkdm anyagi
tamogatasaért.
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Fényfligg6b valtozasok a buza szabad aminosav
anyagcseréjében

Light-dependent Changes
in Free Amino Acid Metabolismof Wheat
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ABSTRACT

The effect of light-dependent changes on free amino acids at metabolites and gene expression level was
studied in wheat (Triticum aestivum ssp. aestivum variety Chinese Spring). Wheat seedlings were grown ei-
ther at different light intensities (low, normal or high) or at different light spectra (enriched with blue, red or
far-red components) in hydroponics for two weeks. The changes in gene expression and the concentrations of
amino acids showed significant differences depending on light intensity and spectral composition.

OSSZEFOGLALO

A kutatasunk soran a buza (Triticum aestivum ssp. aestivum variety Chinese Spring) szabad aminosav
tartalmanak fényfliggd valtozasat vizsgaltuk metabolit és génexpresszio szintjén. A buzandvényeket harom
kiilonb6z6 fényintenzitdson (alacsony, normal és magas) és harom kiilonb6z6 spektralis 0sszetételi fényen
(kék, vords vagy tavoli vords fénnyel gazdagitott) neveltiik hidroponikus koriilmények kozott két héten ke-
resztiil. A génkifejezddés és az aminosav koncentracid valtozasa szignifikans kiilonbséget mutatott mind a
fény intenzitasa, mind spektralis Osszetétele fliggvényeben.

Kulesszavak: buza, fotoszintézis, fényerdsség, fényspektrum, aminosavak, génexpresszio

Koszonetnyilvanitas: A kutatas anyagi fedezetét az NKFIH palyazatai (ANN 117949, TéT 15 AT-1-
2016-0048) biztositottak.
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Kommunalis szennyviztisztitas hatékonysaganak novelése
kiilonb6z6 szabalyozasi stratégiak alkalmazasaval:
matematikai modellezés és szimulacié

Increasing the Efficiency of Municipal Wastewater Treatment
by Different Control Strategies:
Mathematical Modelling and Simulation

ing. VARHELY! Melinda®, Dr. ing. CRISTEA Vasile-Mircea’, ing. BREHAR Marius'

' Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
R0O-400028 Kolozsvar, Arany Janos utca 11, Tel.: +40 264 593 833, Fax: +40 264 590 818,
www.chem.ubbcluj.ro, e-mail: mvarhelyi@chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT

This research presents the benefits of applying aeration, return activated sludge flow and nitrate recircu-
lation control at a municipal Wastewater Treatment Plant (WWTP). It was demonstrated by mathematical
modelling and simulation that the investigated control strategies improve the effluent quality and reduce the
operational costs. The studied control strategies were tested on a calibrated WWTP simulator. The dynamic
WWTP simulator based on the Benchmark Simulation Model No. 1 (BSM1) and the Activated Sludge Model
No. 1 (ASM1) was implemented in Matlab and the Simulink graphical extension.

OSSZEFOGLALO

A kutatas a levegOztetés, az eleveniszap visszavezetése, illetve a nitrat recirkulacio szabalyozasanak
elényeit mutatja be egy kommunalis szennyviztisztitoban. Matematikai modellezéssel és szimulacioval bizo-
nyitottuk, hogy a tanulmanyozott szabalyozasi stratégiak javitjak a tisztitott szennyviz mindségét és csokken-
tik az tizemeltetési koltségeket. A szabalyozasi stratégidkat egy kalibralt szennyviztisztitd szimulatoron vizs-
galtuk. A dinamikus szennyviztisztitd szimulatort, amelynek alapja az 1-es szamu Teljesitményvizsgald Szi-
mulacids Szennyviztisztit6 Modell (BSM1) és az 1-es szamu Eleveniszapos Modell (ASM1), Matlabban és a
Simulink grafikus kiterjesztésben valositottuk meg.

Kulcsszavak: szennyviztisztitas, modellezés, szabalyozasi stratégia, Matlab, Simulink

50 EMT



DOKTORANDUSZ PLENUM

Az 6zon és Fenton-reakci6é hatasanak vizsgalata valés
tejipari szennyvizek membransziirése soran

Investigation of the Effect of Ozone and Fenton Reaction on
Membrane Filtration of Real Dairy Wastewater

ZAKAR Mihé|y1,FARKA$ Daniel Imre2, Prof. Dr. KESZTHELYI-SZABO Gabor?,
Dr. HANCZNE-LAKATOS Erika', Dr. LASZLO Zsuzsanna'

'Institute of Food Sciences, Széchenyi Istvan University,
H-9200 Mosonmagyarévar, Lucsony str. 15-17.
°Department of Process Engineering, Faculty of Engineering, University of Szeged,
H-6725 Szeged, Moszkvai krt. 9., Hungary
E-mail: *zakarmihalyO5@gmailc.oom

ABSTRACT

In the present study real dairy waste waters were filtered through PES membranes, after ozone and
Fenton pretreatment. This study aimed to investigate the effect of ozonre and Fenton-reaction as pre-
treatment before ultrafiltration of real dairy wastewaters. Fluxes, filtration resistances and pollutant reten-
tions were determined and compared.

Keywords: membrane separation, membrane fouiling, real dairy wastewater, ozone, Fenton

OSSZEFOGLALO

Munkank soran valos tejpari szennyvizeket tisztitottunk PES membranon valo sziiréssel, 6zon és Fen-
ton-reakcioval torténd elokezelés utan. Jelen munka célja az 6zon és Fenton-reakcio el6kezelésként valo al-
kalmazasanak vizsgalata valos tejiparis szennyvizek ultrasziirése el6tt. A sziirés soran elérhetd fluxusokat,
sziirési ellenallasokat és szennyezOanyag visszatartasokat vizsgaltunk €s hasonlitottunk ossze.

Kulcsszavak: membransziirés, membraneltomddés,valos tejipari szennyviz, 6zon, Fenton

Koszonetnyilvanitas: A munka a Bolyai Janos Kutatdsi Osztondij, illetve a Nemzeti Kutatasi,
Fejlesztési és Innovacios Hivatal tdimogatasaval (NKFI témaszdm: K112096) késziilt.
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ALKALMAZOTT KEMIA

A keverd tipusu elémelegiték alkalmazasanak elényei
a nagy teljesitményii erémiivi blokkok tapviz-elémelegitésénél

Advantages of Using Direct Contact Feedwater Heaters
in High Performance Steam Power Plants

Dr. ARPAD Istvan, PhD egyetemi adjunktus

Debreceni Egyetem TTK, Kémiai Intézet, Alkalmazott Kémiai Tanszék
4032 Debrecen, Egyetem tér 1., e-mail: arpad.istvan@science.unideb.hu

ABSTRACT

In steam power plants, the feedwater is preheated by Shell and Tube heat exchangers, with water on the
tube side. The heating steam is flowing from the turbines. However the use of open or direct contact heaters is
also possible in these power plants since the steam and the water are derived from the same water-steam cycle.
Mixing of material streams of heat exchanger does not cause technological problems because these materials
have the same chemical quality. The presentation investigates the general advantages of using direct contact
heaters from steam power plants’ point of view.

Keywords: steam power plant, water-steam cycle, direct contact or open feedwater heaters, reduction
of the amount of corrosion products

OSSZEFOGLALO

A héerémiivek tapviz-elémelegitésére feliileti, csoves hdcseréloket alkalmaznak. A csdves hdcserélok
flitdgbze a turbindk megesapoldsaibdl szarmazik. Azonban erre a célra a keverd hocserélok alkalmazasa is
megfeleld lehet, mert az eldmelegitésre hasznalt fiitdgéz és a tdpviz ugyanabbol a korfolyamati kozegbdl
szarmazik. A hoécseréld kozegek Osszekeveredése technologiai problémat nem okoz, mert gyakorlatilag
kémiailag azonos mindségliek. Az eldadas elemzi a keverd hocserélokkel torténd technologiai megoldas al-
taldnos miiszaki elonyeit.

Kulesszavak: hderomtl, viz-goz korfolyamat, keverd hocseréld, korrdzids termék csokkentés
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ALKALMAZOTTI KEMIA

Uj tipusu Diels-Alder adduktot tartalmazé poliuretanok

Polyurethanes Containing New Type Diels-Alder Adduct

CZIFRAK Katalin', LAKATOS Csilla',
KARGER-KOCSIS Jozsef?, ZSUGA Miklés', KEKI Sandor’

' Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900/22480, Fax: (36)-52-518662, czifrak.katalin@science.unideb.hu
2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Polimertechnika Tanszék,
1111 Budapest, Egry Jézsef u. 1.

Tel.: (36)-1-463-2003, Fax: (36)-1-463-1527, karger@pt.bome.hu

ABSTRACT

Polymers containing Diels-Alder adduct have a large family. The presence of adduct may not only im-
prove the mechanical properties, in addition that the shape memory property of the polymer, but it also pro-
vides a thermoreversible bond. For this purpose, new types of Diels-Alder adducts were prepared and tested
for their incorporation into a polyurethane chain by determining the mechanical properties of the polymers.

OSSZEFOGLALO

A Diels-Alder adduktot tartalmazo6 polimerek népes csaladdal rendelkeznek. Az addukt jelenléte nem-
csak javithatja a polimer mechanikai tulajdonsagait, emellett az alakemlékezoképességet, hanem termorever-
zibilis kotést is biztosit. E célbol 4j tipusu Diels-Alder adduktokat allitottunk elé és vizsgaltuk poliure-
tanlancba torténd beépithetdségiiket a polimerek mechanikai tulajdonagainak meghatarozasa révén.

Kulesszavak: Diels-Alder addukt, termoreverzibilitas, poliuretan, huzovizsgalat

Koszonetnyilvanitas

Ko6szonjiik a kovetkezd palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: NKFI-116465, NKFI-
128783 és a GINOP-2.3.2-15-2016-00041, amely az Eurdpai Unié tdmogatasaval és az Eurdpai Regionalis
Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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ALKALMAZOTT KEMIA

Maédositott gumibitumen,
mint SMA alapanyag nagyterhelésii alkalmazasokra

Modified Rubber Bitumen as an SMA Feedstock
For Heavy Duty Application

GERGO Péter!, KAROLY Balazs'?, Dr. GEIGER Andras?, Dr. HOLLO Andras’?2

'Pannon Egyetem, Vegyészmérndki és Folyamatmérndki Intézet,
MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék,
8200 Veszprém, Egyetem u. 10., www.vmfiweb.uni-pannon.hu
2MOL Nyrt., 2440 Szazhalombatta, Olajmunkas u. 2., www.mol.hu

ABSTRACT

In our experiments, commercial rubber bitumen was modified to produce binder for heavy duty mastics
asphalt (SMA). For the modification, gilsonite and LDPE were used in 1, 2 and 3% concentration. We primar-
ily studied changes in flow properties using a dynamic shear rheometer. It was found that the doped samples
had a higher stiffness in a broad temperature and frequency range, with the remark that the high temperature
flexible properties should be further improved. The more favourable results were achieved with the gilsonite
additive.

OSSZEFOGLALO

Kisérleteink soran kereskedelmi gumibitument modositottunk nagy terhelésii masztix aszfalt (SMA)
kotdanyag eldallitasa céljabol. A modositasra gilzonitot és LDPE-t alkalmaztunk 1, 2 és 3 % koncentracioban.
Elsdsorban a folyasi tulajdonsagok valtozasat vizsgaltuk dinamikus nyiréreométer segitségével. Megallapitot-
tuk, hogy az adalékolt mintak széles hdmérséklet és frekvenciatartomanyban nagyobb merevséggel rendelkez-
tek, azzal a megjegyzéssel, hogy a magas homérsékletli rugalmas tulajdonsagokat tovabb kell javitani. A
kedvez6bb eredményeket gilzonit adalékkal értiik el.

Kulcesszavak: modifikalt gumibitumen, gilzonit, LDPE, masztix aszfalt, reologia
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ALKALMAZOTTI KEMIA

Hozzajarulasok az élelmiszeripari etilalkoholos erjesztés
kinetikai paramétereinek meghatarozasahoz
és a matematikai modellek tokéletesitéséhez
a tervezés és miikodtetés fejlesztése céljabol

Contributions to the Determination of Ethanol Fermentation
Kinetic Parameters in the Food Industry and Mathematical
Model Improvement for Design and Operation Development

Dr. ing. GOMBOS Sandor, adjunktus

Sapientia EMTE, Csikszeredai Kar, Elelmiszertudomanyi Tanszék,
RO-4100 Csikszereda, Szabadsag tér 1. Romania
tel: 00 40 266 314 657, fax: 00 40 266 372 099,
gombossandor@uni.sapientia.ro, www.sapientia.ro

ASTRACT

Ethanol fermentation in the scientific literature contain proposed differential equation systems by dif-
ferent authors, the parameter values significantly determine the quality of mathematical models. In fact, kinet-
ic parameter values are not constant, these are also functions that require the use of a large number of varia-
bles to achieve more realistic simulations.

Keywords: ethanol fermentation, mathematic model, kinetic parameters, process parameters, simulation

OSSZEFOGLALO

Az etilalkoholt el6allitoé fermentacid szamara a tudomanyos szakirodalomban tobb szerzo altal alkotott
differencialegyenlet rendszer talalhatd, ezekben talalhaté paraméterek értékei Iényegesen meghatarozzak a
matematikai modellek minéségét. A kinetikai paramétérek értékei tulajdonképpen nem allandok, ezek tulaj-
donképpen ugyancsak fliggvények, amelyek valtozoinak minél nagyobb szdmanak felhasznalasara van sziik-
ség valdsaghtibb szimulaciok elérése céljabol.

Kulesszavak: etilalkoholos erjesztés, matematikai modell, kinetikai paraméterek, miiveleti paraméte-
rek, szimulacio
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ALKALMAZOTT KEMIA

Molekulaszerkezetében nagy hidrogéntartalmu
kozépdesztillatumok eléallitasa

Production of Middle Distillates with High Hydrogen Content
in the Molecular Structure

~ Dr. HOLLO Andras'2, Dr. HANCSOK Jend',
TOTH Orsolya®, VISNYEI Olivér', SAROSSY Gabor?

'Pannon Egyetem, Vegyészmérnoki és Folyamatmérnoki Intézet,
MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.,
www.vmfiweb.uni-pannon.hu
°MOL Nyrt., 2440 Szazhalombatta, Olajmunkas u. 2., www.mol.hu

ABSTRACT

Stricter environmental legislation and automotive requirements, furthermore the increasing needs of
customers and the market competition push crude oil refineries to develop better and better quality conven-
tional and alternative fuels. Since non-paraffinic molecules (like olefins, aromatics, polyaromatics and oxygen
containing compounds) are limited in the diesel fuel standards and automotive charters the focus of our work
was to produce paraffinic middle distillates with high hydrogen content in the molecular structure. In this lec-
ture the main results obtained by converting waste and non-food based alternative feedstocks into high quality
diesel fuel blending components are summarised.

OSSZEFOGLALO

A szigorod6 kornyezetvédelmi eldirasok és autodipari kovetelmények, tovabba a vasarlok novekvo
igényei és a piaci verseny arra késztetik a koolajfinomitokat, hogy egyre jobb mindségli hagyomanyos ¢€s al-
ternativ motorhajtoanyagokat fejlesszenek ki. Mivel a nem paraffinos molekuldk (mint az olefinek, aromas
vegyiiletek, poliaromasok és oxigéntartalmt vegytiletek) a dizel szabvanyokban és az autdipari eléirasokban
korlatozottak, munkank soran a molekulaszerkezetében nagy hidrogéntartalmi paraftinos kozépdesztil-
latumok eléallitasara fokuszaltunk. Az eldadasban dsszefoglaljuk azokat a f6bb eredményeket, amelyeket a
hulladékok és a nem élelmiszer alapu alternativ alapanyagok, kivalé minéségli dizeliizemanyag keverdkom-
ponensekké torténd atalakitasa soran nyertiink.

Kulesszavak: molekulaszerkezetében nagy hidrogéntartalom, paraftinok, alternativ alapanyagok,
kozépdesztillatumok
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ALKALMAZOTTI KEMIA

Amino-izocianoakridin szarmazékok,
mint potencialis sejtjelolok

Amino-isocyanoacridines as Potencial Cell Probes

KOVACS Sandor Lajos, NAGY Miklés', RACZ David', NAGY Zsolt Laszo",
BANKO Csaba2, BACSO Zsolt?, ZSUGA Mikiés', KEKI Sandor

'Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (+36)-52-512900/22454, Fax: (36)-52-518662, applchem.science.unideb.hu
2Debreceni Egyetem, Altalanos Orvostudomanyi Kar,
Biofizikai és Sejtbiologiai Intézet
4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

ABSTRACT

Acridine orange (3,6-bis(dimethylamino)acridine) as an acridinediamine type fluorochromatic stain,
have become one of the most investigated class of fluorescent dyes. Amino-isocyanoacridines (ICAAcs) as
new members of multifunctional acridine orange (AO) type dye family have a number of additional favorable
properties. They have enhanced solvatochromic emission range, low quantum yields (®r=2.9-0.4 %) in water,
reduced basicity (pKa=7.05-7.58). These dyes are well-applicable with conventional epifluorescence imaging.
Furthermore, diMICAAc is optimally suited as a whole-cell probe for both the conventional microscopic and
the laser-illumination studies.

OSSZEFOGLALO

A fluoreszcens festékek egyik meghatdroz6 képviseléje az akridin narancs (3,6-
bisz(dimetilamino)akridin). Ezen vegyiiletcsalad egy 1j tagjai az amino-izocianoakridin €s metilezett szarma-
zékai, melyek szamos kedvezd tulajdonsaggal gazdagitjak fluoreszcens festékcsaladjukat. Széles emisszios
spektrummal, vizben alacsony kvantuumhasznositasi tényezdével (®r=2.9-0.4 %) valamint alacsony bazi-
citassal rendelkeznek. Ezek a festékek, tulajdonsagaik miatt, j01 hasznalhatéak sejtalkotok jelolésére, valamint
a dimetilezett szarmazék (diMICAAc) kivaléan alkalmazhato mind az altalanos, mind fluoreszcens
mikroszkopiai vizsgalatokban.

Kulcsszavak: akridin narancs, izocianid, szolvatokrom, fluoreszcens sejtfesték

Koszonetnyilvanitas

Koszonjitk az NKFI-116465, NKFI-128783 és a GINOP-2.3.2-15-2016-00041 palyazatok altal nyujtott
anyagi segitséget. Munkénkat az MTA Bolyai Janos Kutat6i Osztondij timogatta (Nagy Miklos). Az eldadds
az Emberi Eréforrasok Minisztériuma UNKP-18-4 (Bolyai+) kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak
tamogatasaval késziilt.
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ALKALMAZOTT KEMIA

Vegyi anyagok gyors detektalasa egészségugyi
és higiéniai termékekben valos idejii kozvetlen analizis
ionizaciés tomegspektrometriaval (DART-MS)

Rapid Mapping of Various Chemicals in Personal Care
and Healthcare Products by Direct Analysis
in Real Time Mass Spectrometry (DART-MS)

KUKI Akos, ZELEI Georgina, NAGY Lajos,
NAGY Tibor, ZSUGA Miklos, KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

ABSTRACT

Direct analysis in real time mass spectrometry (DART-MS) was used to characterize personal care and
healthcare products, such as sanitary articles, sterile gauze bandages, nappies, plasters, without sample pre-
treatment. More than 40 substances, a few of them presumably toxic, were detected and identified in seven-
teen different commercially available items. The identification was further confirmed for about half of the
chemicals by DART MS/MS experiments. An efficient DART-MS analysis was developed to determine the
concentration of nonylphenol ethoxylates.

OSSZEFOGLALO

Egészségligyi ¢s higiéniai termékeket vizsgaltunk valds idejii kdzvetlen analizis ionizacios tdmegspek-
trometriaval (DART-MS). 17 kereskedelemben kaphato cikkben mintegy 40 vegyszerkomponenst azonositot-
tunk. 20 komponens azonositasat tandem tomegspektrometrids vizsgalattal is megerdsitettiik. A detektalt
komponensek kozott szamos toxikus hatasa is talalhatd. DART-MS modszert dolgoztunk ki a nonifenol-
etoxilatok mennyiségi meghatarozasara.

Kulesszavak: valos idejii kozvetlen analizis ionizacios tomegspektrometria (DART-MS), egészségiigyi
¢s higiéniai termékeket, nonifenol-etoxilatok

Koszonetnyilvanitas

Ko6szonjiik a kovetkezd palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: NKFI-116465, NKFI-
128783, valamint GINOP-2.3.2-15-2016-00041 ¢és GINOP-2.3.3-15-2016-00004, amelyek az Eurdpai Uniod
tamogatasaval és az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosultak meg.
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ALKALMAZOTTI KEMIA

Poli(w-pentadekalakton) épitéelemet tartalmazé
poliuretanok eléallitasa és vizsgalata

Preparation and Investigation of Polyurethanes Containing
poly(w-pentadecalactone) Building Blocks

LAKATOS Csilla', CZIFRAK Katali[ﬂ, KOVACS lIstvan Gergé',
ZSUGA Miklés', KEKI Sandor!

'Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

Tel.: (36)-52-512900/22480, Fax: (36)-52-518662,
lakatoscsilla@science.unideb.hu

ABSTRACT

A new field of research in science is the preparation and investigation of biodegradable polymers. The
incorporation of the biodegradable poly(w-pentadecalactone) (PPDL) into a polymer chain resulted in a ther-
moreversible coupling element for shape-memory polyurethanes. During the production of polyurethanes we
have changed the ratio and the order of attachment of the individual building blocks. The mechanical proper-
ties of the polymers were characterized by tensile test and Shore A hardness test.

OSSZEFOGLALO

A tudomény egy 1j kutatasi teriiletét képezi a bioldgiailag lebonthatd polimerek eldallitasa és vizsgala-
ta. A biodegradabilis tulajdonsagi poli(m-pentadekalakton) (PPDL) polimer lancba torténd beépitése ter-
moreverzibilis kapcsoloelemként szolgalhat, lehetové téve, alakemlékezd képességgel rendelkezd poliure-
tanok eloallitasat. A poliuretanok eldallitasa soran valtoztattuk az egyes épitdelemek aranyat és kapcsolodasi
sorrendjét. A polimerek mechanikai tulajdonsagait szakitovizsgalattal és Shore A keménységméréssel
jellemeztiik.

Kulesszavak: poli(w-pentadekalakton), biodegradabilis, poliuretan, szakitovizsgalat

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik a kdvetkezo palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: NKFI-116465, NKFI-
128783, valamint GINOP-2.3.2-15-2016-00041, amely az Eurdpai Uni6é tamogatasaval és az Eurdpai Re-
gionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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ALKALMAZOTT KEMIA

Csontszovet regeneralédasa réz tartalmu
bioaktiv uvegek felhasznalasaval

Copper Containing Bioactive Glasses for Bone Tissue
Regeneration Trials

MAGYARI Klara'!, Radu A. POPESCU"2, PAP Zsolt'3, KASA Zsolt4,
TOTH Zsejke-Réka*, Adriana VULPOI',Marian TAULESCUS?,
Sidonia BOGDANS?, Alexandra DREANCAS, Cristina LELESCUS,Emilia LICARETE",
Dan C. VODNARS®, lonel PAPUC?, HERNADI Klara*, Lucian BAIA'?2

'Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Kutatointéze, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem,
400084 Kolozsvar,M. Kogélniceanu 1, Romania
°Fizika Kar,Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, 400084 Kolozsvar, M. Kogalniceanu 1, Romania
3Kornyezettudomanyi és Miszaki Intézet, Szegedi Tudomanyegyetem,
6720 Szeged, Tisza Lajos krt. 103, Magyarorszag
“Alkalmazott és Kérnyezetkémia Tanszék, Szegedi Tudomanyegyetem,
6720 Szeged, Rerrich B. tér 1, Magyarorszag
SAllatorvosi Kar, Agrartudomanyi és Allatorvosi Egyetem,
400372 Kolozsvar, Monostori Ut 3-5, Romania
6ElelmiszertudomanyiésTehnoldgiai Kar, Agrartudomanyi és Allatorvosi Egyetem,
400372 Kolozsvar, Monostori ut 3-5, Romania

ABSTRACT

One of the important advantages of bioactive glasses consists in their bone bonding ability. By chang-
ing the glass composition, besides the bone bonding ability, other favorable properties can be attributed to
these materials usable in medicine. For example copper shows antibacterial effect and exerts angiogenic and
wound-healing responses both in vivo and in vitro. In the first step, sol-gel method was used to obtain silicate
based bioactive glasses containing copper. The obtained results demonstrated that bioactive glasses with 0.5
and 1.5 mol%CuO content have excellent cell viability and antibacterial effect against Staphylococcus aureus.
In the second step, bioactive glasses with alginate and pullulan natural polymer were combined to use it as
support for in vivo tissue regeneration. The performed assessment on the composites indicated that the materi-
als can be considered suitable candidates for future bone regeneration applications.

Keywords: composites, biocompatibility, cell viability, in vitro, in vivo

OSSZEFOGLALO

A bioaktiv tivegek legfontosabb jellemzdje a hegszovet képzodés nélkiili spontan kétodés az €16 szo-
vethez. Az iliveg 0sszetétel megvaltoztatasaval, a csonthoz kotddoképességiik mellett, olyan anyagokat allitha-
tunk el6, amelyek orvosi alkalmazasokban elonyds tulajdonsagokkal rendelkeznek.Példaul a réz antibakteria-
lis hatasa mellet, in vitro és in vivo koriilmények kozott sebgyogyitd hatassal rendelkezik. Els6 1épésként sike-
resen eldallitottunk szol-gél modszerrel kiilonbozé réz tartalmi szilikat alapa bioaktiv tivegeket. A kapott
eredmények azt mutattdk, hogy 0,5 and 1,5 mol% CuO tartalmu bioaktiv livegek kitlindsejt életképességet
indukal, valamint antibakterialis hatast mutattak ki Staphylococcusaureus-al szemben. Masodik 1épésben a
bioaktiv liveget természetes alginat és pullulan polimerrel kombinaltuk, hordozoként felhasznalva in vivo szo-
vet regeneralddas céljabol. A kompozitokon elvégzett kisérletek azt mutatjak, hogy a tovabbiakban az anyagok
hasznalhatok csontregeneralasi alkalmazasokban.

Kulesszavak: kompozitok, biokompatibilitas, sejt-¢letképesség, in vitro, in vivo
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A 2,6-toluilén-diizocianat alkoholokkal torténé reakcidjanak
kinetikai vizsgalata katalizator nélkul és katalizator jelenlétében
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ABSTRACT

The kinetics of the reaction between 2,6-toluene diisocyanate (2,6-TDI) and alcohols with varying car-
bon chain lengths and a primary or secondary hydroxyl group in the absence and presence of tin(Il) 2-
ethylhexanoate (TEH) as a catalyst were studied. The alcohols were applied in high molar excess relative to
2,6-TDI to obtain a pseudo-first-order dependence on 2,6-TDI. Based on the kinetic results, it was found that
(1) 2,6-TDI reacts faster with alcohols with longer carbon chains than those with shorter ones, (ii) secondary
alcohols are approximately 3 times less reactive towards 2,6-TDI than primary ones, and (iii) after the first
isocyanate group has been reacted, the reactivity of the remaining isocyanate group decreases. Furthermore,
the rate constants were found to depend linearly on catalyst concentration.

OSSZEFOGLALO

A 2,6-toluilén-diizocianat (2,6-TDI) alkoholokkal torténd reakcidjanak kinetikai vizsgalatat végeztiik
katalizator alkalmazasa nélkiil, illetve on(Il)-bisz-(2-etilhexanoat) katalizator jelenlétében. A reakciok soran
az alkoholt nagy feleslegben alkalmaztuk, ezaltal pszeudo-elsérendii reakciot valdsitottunk meg. A mérési
eredmények alapjan kimutattuk, hogy a 2,6-TDI nagyobb sebességgel reagal a hosszabb szénlanct alko-
holokkal, valamint, hogy a masodrendt alkoholok reaktivitasa koriilbelill harmada az elsérendii alkoholoké-
nak. Megallapitottuk tovabba, hogy az egyik izocianat csoport reakcidja utdn a masik izocianat csoport reak-
tivitasa csoOkken. Kimutattuk, hogy a katalizator koncentracié és a sebességi allandok kozott lineéris
Osszefiiggés van.

Kulesszavak: kinetika, 2,6-toluilén-diizocianat, poliuretan, alkohol, katalizator
Koszonetnyilvanitas
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Rendkivul kis molekulatomegii, 1zocianonaftalin alapu
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ABSTRACT

Amino-isocyanonaphthalenes (ICANs) turned out to be highly selective, fluorescent, ratiometric Hg*"
sensors in aqueous medium. Until now they are the lowest molecular weight fluorophores reported for this
purpose. In addition to their easy preparation and nontoxic nature they are also able to selectively sense Ag+
ions, which is unique among fluorescent sensors. The basis of this double selectivity is the reduction of the
isonitrile moiety to amine by a chemical reaction with Hg** resulting in a greater than 100 nm hypsochromic
shift of the emission maximum relative to ICAN, whereas the complexation of Ag" with the NC group yields
an approximately 30 nm bathochromic shift. In contrast, other common ions have little effect on the position
of the emission maximum in aqueous medium.

OSSZEFOGLALO

Az Altalunk kifejlesztett N-szubsztitualt ICAN szarmazékok alkalmazhatosagat vizsgaltuk Hg®" és
Ag(l) egyidejli, szelektiv, fluoreszcencias, vizes kozegii kimutatasara. Konnyi eléallithatosaguk és nemtox-
ikus jellegiik mellett ezek az eddig erre a célra alkalmazott legkisebb molekulatomegii vegyiiletek. A Hg(II)
kimutatasa az izocianid csoporttal torténé reakciot kdveté 100 nm-t meghalado hipszokrom eltolédasbol, mig
az ezlisté a szintén az izociano csoporttal torténd komplexalodassal jard 20-30 nm-es batokrom eltolodasbol
torténik. A Hg(II) kimutatési hatara néhany 10 nanomol/liternek adodott.

Kulcsszavak: higany, izocianid, szolvatokrom, eziist, fluoreszcencia, analitika
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Tomegmaradék analizis, robosztus médszer kopolimerek
tomegspektrumanak elemzésére

Mass-Remainder Analysis:
A Robust Method for Evaluation of Copolymer Mass Spectrum
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ABSTRACT

Copolymer characterization is a challenge of analytical chemistry due to the complexity of the samples.
The components cannot be separated by traditional chromatographic techniques. Mass spectrometry offers
unique potential because the copolymers chains can be separated based on their m/z values. However, the
numerous number of detected peaks make the evaluation complicated and require effective sorting pre-
evaluation. The Kendrick Mass Defect (KMD) analysis is widely applied to identify homolog series, mass
filtering and visualization of complex mass spectra. KMD analysis was used for copolymer analysis, however
the data processing generate overlaps and require high resolution and accuracy. Therefore a new data mining
tool is introduced, called as Mass Remainder Analysis (MARA). The sorting process is done by the remain-
ders after the division with the exact mass of one monomer unit. The remainders allow to determine the com-
position of the polymer chains. Thus make possible to calculate the compositional drift, number average and
weight average numbers of monomer units.

OSSZEFOGLALO

A kopolimerek karakterizalasa manapsag is komoly kihivast jelent az analitikai kémia szamara. A
tomegspektrometria egyedi lehetdséget nyljt ezek vizsgalatara, mivel a kiilonb6ozé Osszetételii lancok azok
m/z értéke alapjan elvalaszthatdak. Mérések soran nagy mennyiségli adat keletkezik egy-egy spektrumban
akar tobb ezer csucs is megjelenhet, amely manualis kiértékelése gyakran lehetetlen. Ezért fontos megfeleld
adatkezelési modszer alkalmazasa. A Kendric tomegeltérés analizis (KMD) elterjedt mddszer homolog so-
rozatok csoportositasara, tomegspektrumok sziirésére. Korabban mar kopolimerek elemzéséhez is hasznaltak.
A KMD analizis viszont atfedéseket general az adatok kezelése soran emellett nagy felbontast és nagy tomeg-
pontossagot igényel. Ezért egy 0j adatkezelési modszert dolgoztunk ki, melynek neve a tomegmaradék
analizis (Mass Remainder Analysis, MARA). A mddszer a maradékokat alkalmazza az m/z értéknek az egyik
monomer tomegével valo osztasa utan. Ezaltal konnyen meghatarozhatoak a kiilonb6z6 kopolimer lancok
Osszetételei és meghatarozhat6 a 0sszetétel valtozas, szamatlag és tomegatlag monomer egységek szama.

Kulcsszavak: kopolimer, MARA, MALDI-TOF, tomegsziirés
Koszonetnyilvanitas
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ABSTRACT

The semiconductors are now part in our everyday life in various applications. One of the most im-
portant application area of these materials is based on their ability to generate charge carriers using natural
light sources. Photocatalysis is among these applications and it is based on the generation of electrons and
holes, which can be further applied in the degradation of organic pollutants via reactive free radicals. The effi-
ciency of the semiconductors is based on the charge separation yield, which is dependent on the quality of the
semiconductor. Among the parameters which defines these materials are: the crystal shape (cubes, flowers,
rods, spheres, stars, etc.), the presence of various crystal phases, the oxidation state of the surface atoms, pri-
mary crystallite size, hierarchical crystal size. The listed parameters can be efficiently tuned in the case of sev-
eral materials, including TiO,, WO;, Cu,0, ZnO, Bi,WOs, etc. These nanostructures also can be replaced by
their natural counterparts, such as rutile in the case of TiO.. The “beneficial” effect of the charge carriers can
be the removal of organic pollutants. However, the reactive species generated by the photocatalysts (*OH, *Ox’
_etc) is the source of oxidative stress for several plants and animals. Therefore, it would be also wise, that
nanostructures dedicated to several applications undergo an ecotoxicological assessment.

Keywords: semiconductors, photocatalysis, natural semiconductors, ecotoxicology

OSSZEFOGLALO

A félvezetOk rengeteg, a jelen tarsadalom szamara nélkiilozhetetlen, alkalmazasa van. Az egyik kiemel-
kedd és folyamatosan fejlodo teriilete a természetes napfény altal generalt toltésszeparacion alapulo alkalmaza-
sok sorozata. A fotokatalizis egyike ezeknek az alkalmazasoknak, amely soran fény gerjesztés hatasara toltés-
hordozodkat hozunk létre ugy, hogy ezeket hasznosithatjuk szerves vegyliletek lebontasara, az altal, hogy reaktiv
gyokoket hozunk létre. Ezeknek az anyagoknak a hatékonysaga a toltések szétvalaszthatosagatol fligg, amely a
maga modjan fiigg az anyagmindségtol. Igy olyan paraméterek kapnak szerepet, mint a kristalymorfoldgia sza-
balyozasa (kockak, rozsak, hasabok, rudak, gdmbok, csillagok, stb.) a kristalyfazisok aranya, a feliileten 1évo
atomok oxidacios allapota, a primer krisztallitméret vagy éppen a hierarchikus kristalyméret. Az emlitett para-
méterek mindegyike finomhangolhato tobb ilyen félvezetd fotokatalizatornal, mint a TiO,, WOs, Cu,0O, ZnO,
Bi;WOg, stb. Tovabba ezek a nanostruktirak helyettesithetok természetes anyagokkal is, mint példaul a TiO,
esetében a rutil asvany. A t6ltéshordozok “jotékony” indirekt hatasa tehat a sok szerves szennyezé (modell- és
valés szerves szennyezOk) eltavolithatosaga/lebontasa. Azonban a reaktiv gyokok (*OH, <O stb.) gondot
okozhatnak tobb allat és névényfajnak oxidativ stressz altal. Ennek jegyében a fotdaktiv nanostruktirakat, ame-
lyeket fotokatalizatorként alkalmazni szeretnénk, mindenképp feliilvizsgalatot igényelnek.

Kulesszavak: félvezetdk, fotokatalizis, természetes félvezetok, Skotoxikoldgia
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Szolvatokrom amino-izocianoantracén és -akridin
szarmazékok mint fiziologias pH-érzékeldk és bioszenzorok
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ABSTRACT

Amino-isocyanoacridines are novel, multifunctional acridine orange type solvatochromic flurescent
dyes with additional unique properties. They have low basicity, and their optical behavior could be fine-tuned
by complexation with Ag(I) ions. Their vibronic absorption and the charge transfer bands allow these dyes to
be applied as stable pH-probes with high precision in the physiological pH range using UV-Vis and fluores-
cence detection. These dyes are able to sense pH change as well in different microenvironments, such as the
Stern layer — it was demonstrated on sodium dodecyl sulfate micelles.

OSSZEFOGLALO

Kutatdémunkank soran 1j, akridin narancs tipusu, tobbfunkcioés amino-izocianoakridin szarmazékokat
allitottunk el6, mint szolvatokrom festékanyagok, de ezen tul szamos értékes tulajdonsaggal is rendelkeznek.
Enyhén bazikus karakterrel birnak, Ag(I) ionokkal valé komplexképzési hajlamuk pedig optikai tulajdonsa-
gaik finomhangolasara ad lehetdséget. A festékanyagok rezgési abszorpcios és toltésatviteli savjai kivaldan
alkalmassa teszi ezen anyagokat a pH valtozasanak pontos jelzésére a fiziologias pH-tartomanyban, UV-Vis
vagy fluoreszcencias detektalast hasznalva. A pH valtozasat ezen kiviil kiilonb6z6 mikrokéryezetekben is
meg lehet hatdrozni segitségiikkel, ugymint a Stern-rétegben, melyet a natrium-dodecil-szulfat példajan mu-
tatnunk be.

Kulesszavak: izocianid, szolvatokrém, fluorofor, akridin, pH-érzékel
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ABSTRACT

Recently, in the commerce appeared natural sweeteners with 65% L-fructose content, which claims that
they are natural fruit extracts possessing low glycaemic index. We have carried out tests to verify these
claims, the optical rotation of the product was determined by polarimetry, and high performance liquid chro-
matography was used for the determination of the L- and D-fructose content. On the basis of polarimetric
measurements was found that the aqueous solution of the product rotates the plane of polarized light signifi-
cantly to the right direction, so the commercial sample does not contain exclusively L-fructose. The results of
the tests were confirmed by the HPLC analysis, as large quantities of D-fructose was detected, while L-
fructose was present only in trace amounts in the sample. We declare that the claim was false about the L-
fructose content of the product, and we warn this way about the dangers of ,,natural” sweetener. In our lecture
we presented the results and as well as the used analytical methods.

The participation on the conference was supported by Institute of Research Programs (KPI). The
work/publication is supported by the EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00008 project. The project is co-financed
by the European Union and the European Social Fund.

Keywords: D- and L-fructose, polarimetry, HPLC, detection of counterfeiting, analytical methods.

OSSZEFOGLALO

Az utdbbi idében a kereskedelmi forgalomban megjelentek olyan termékek, amelyekrol azt allitjak,
hogy gyiimolesbdl kivont, 65% L-fruktozt tartalmazd természetes édesitdszerek, melynek glikémias indexe
alacsony, a vércukor szintet lassan emelik. Ezen allitasok igazolasara végeztiink vizsgalatokat, melyek soran
polariméterrel meghataroztuk a termék forgatoképességét, és nagyhatékonysagu folyadékkromatografiaval
(HPLC) az L- és a D-fruktoz tartalmat. A forgatoképesség alapjan megallapitottuk, hogy a termék vizes oldata
jelentés mértékben jobbra forgatja a polaros fény sikjat, tehat a kereskedelmi minta semmiképpen nem tar-
talmazhat kizardlagosan L-fruktdzt. A vizsgalatok eredményét a HPLC analizis megerdsitette, melynek soran
a mintabol nagy mennyiségben mutattunk ki D- fruktdzt, mig az L-frukt6z csak nyomokban volt jelen. Kije-
lentjiik, hogy a termékrdl az L-fruktdz tartalommal kapcsolatos allitds hamis, egyben felhivjuk a figyelmet a
Htermészetes” édesitoszerrdl kozolt allitasok veszélyeire. Eldadasunkban az alkalmazott analitikai mod-
szerekrdl is beszamolunk.

Kulesszavak: L- és D-fruktoz, polarimetria, HPLC, hamisitas kimutatasa, analitikai modszerek.
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A taumatin édesitoszer hamisitasa,
és ennek kimutatasara alkalmas analitikai modszerek
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ABSTRACT

The thaumatin is a protein composed of 207 amino acids, which is used as low-energetic sweeteners
and taste modifier additive in the food industry. Two thousand times as sweet as sucrose, but its sweet taste
develops slowly, nevertheless the sweet sensation takes longer in comparison with sugar. Since the compound
is extremely expensive, the thaumatin is often falsified with sugars, sugar alcohols and artificial sweeteners.
Detection and quantitative determination could be done by ninhydrine test, infrared spectrometry or UV spec-
trophotometry, (absorbance at 279 nm), and on the basis of the nitrogen content could be concluded the quali-
ty of the sample. The most specific detection method is the determination of the amino acid composition,
since the fact of the counterfeiting can be predicted with high probability based on the nitrogen content and
the amino acid composition. In our presentation we report the detection of counterfeiting of thaumatin with
aspartame and other nitrogen- containing materials based on its amino acid composition.

The participation on the conference was supported by Institute of Research Programs (KPI). The
work/publication is supported by the EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00008 project. The project is co-financed
by the European Union and the European Social Fund.

Keywords: thaumatin, aspartame, detection of counterfeiting, analytical methods, nitrogen content de-
termination, ion exchange column chromatography, amino acid analysis.

OSSZEFOGLALO

A taumatin egy 207 aminosavbol allo fehérje, melyet az élelmiszeriparban alacsony energiatartalmu
édesitdszerként és izmodositoként alkalmaznak. Kétezerszer olyan édes, mint a répacukor, de ize csak lassan
alakul ki, azonban az édes érzet a sokkal hosszabb ideig tart mint a cukornal. Mivel rendkiviil draga anyagrol
van sz6, a taumatint elszeretettel hamisitjak cukrokkal, cukoralkoholokkal és mesterséges édesitdszerekkel.
Kimutatasa és mennyiségének meghatarozasa torténhet ninhidrinteszttel, infravords spektrometriaval vagy
UV spektrofotometriaval (279 nm hullimhosszon), valamint nitrogéntartalom alapjan is kdvetkeztethetiink a
minta mindségére. A legspecifikusabb kimutatasi médszer az aminosav-Osszetétel meghatarozas, hisz a ham-
isitas ténye a nitrogéntartalom és az aminosav Osszetétel alapjan nagy valosziniiséggel megallapithato.
Eldadasunkban a taumatin aszpartammal és mas nitrogéntartalmu anyagokkal torténé hamisitasanak kimuta-
tatasarol szamolunk be aminosav-Osszetétel mérése alapjan.

Kulcsszavak: taumatin, aszpartam, hamisitas kimutatasa, analitikai modszerek, nitrogéntartalom me-
ghatarozas, ioncserés oszlopkromatografia, aminosav analizis.
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ABSTRACT

The most widely used catalysts in homogeneous aqueous organometallic chemistry are still comprised
by metal complexes of tertiary phosphine ligands. However, metal complexes of N-heterocyclic carbene
(NHC) ligands have gained extensive application recently, due to their outstanding catalytic properties (activi-
ty, selectivity) and to their great stability and variable ligand structures. Similarly, increasing attention is fo-
cussed on metal complexes of salen- and salan-type ligands containing an N>O, donor atom set. With use of
such complexes we have realized several catalytic processes in aqueous solutions or in aqueous-organic bi-
phasic mixtures (hydrogenation, transfer hydrogenation, racemization, C-C cross-couplings).

OSSZEFOGLALO

A homogén fémorganikus katalizisben altalanosan hasznalt fémkomplex katalizatorok maig foleg ter-
cier foszfin ligandumokat tartalmaznak. Az utobbi idoben azonban egyre nagyobb felhasznalast nyernek az N-
heterociklusos karbén (NHC) ligandumok fémkomplexei, koszonhetéen kivald katalitikus sajatsagaiknak (ak-
tivitas, szelektivitas) tovabba nagy stabilitasuknak és a ligandumok sokoldaltian alakithato szerkezetének.
Ujabban egyre nagyobb figyelem iranyul a szalén és szalan tipusti (N2O»-donor) ligandumok komplexeire is.
Ilyen tipusu komplexek segitségével szamos katalitikus reakciot valdsitottunk meg vizes oldatban vagy vizes-
szerves kétfazisu reakcioelegyekben (hidrogénezés, transzfer hidrogénezés, racemizacio, C-C kereszt-
kapcsolasok).

Kulcsszavak: NHC-ligandumok, szalén, szalan, hidrogénezés, racemizacio

Koszonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 és a GINOP-2.3.3-15-2016-00004
szamu projekt keretében, az Eurdpai Unidé tamogatdsaval, az Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap tars-
finanszirozasaval valosult meg. P. G. koszoni a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alap timogatasat
(NKFI-1 PD115535).
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FizIKAI KEMIA

Hangyasav bontasa vizoldhat6 Ir-katalizatorral
H-akceptor jelen- és tavollétében

Decomposition of Formic Acid with Water-soluble Ir-catalyst in
the Presence and Absence of H-acceptor

Dr. KATHO Agnes," HANKO Gyérgy," OLVETI Gabor," Dr. UDVARDY Antal’
Dr. PAPP Gabor," Prof. JOO Ferenc'?

'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
2MTA-DE Redoxi és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport
4032 Debrecen, Egyetem tér 1. tel.: (36)-52-512900,
e-mail: katho.agnes@science.unideb.hu, web: fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

The new water-soluble cis-mer-[IrtH,Cl(mtppms)s] (mtppms = monosulfonated triphenyl-phosphine)
was employed as a catalyst for selective decomposition of formic acid to H, + CO; in aqueous solution at 7=
30-100 °C (TOF up to 298 000 h™"). A sharp maximum in the reaction rate was observed at pH = 3.75; its
coincidence with the pK, of formic acid shows that both HCOOH and HCOO™ play important roles in the re-
action mechanism. The same complex catalyses hydrogen transfer reactions of acetylenes from aqueous solu-
tions of HCOOH-HCOONa, too. Conditions of the selective reduction of phenylacetylene to styrene were
optimized and the scope of such reductions was investigated with several other alkynes.

OSSZEFOGLALO

A monoszulfonalt trifenilfoszfint (mtppms) tartalmaz6, vizoldhato cis-mer-[IrtH,Cl(mtppms);] nagy ha-
tékonysaggal (TOF = 298 000 h™") katalizalja a hangyasav H,-né és CO,-d4 bomlasat vizes oldatban 7'= 30—
100 °C-on. Az atalakulas a sav pK,-janak megfelelé pH = 3,75 oldatban a leggyorsabb, ami arra utal, hogy a
mechanizmusban a HCOONa is szerepet jatszik. Ugyanez a komplex katalizalja az acetilének HCOOH-

crer

nyeit optimalizaltuk, és ugyanilyen paraméterek mellett mas alkinek redukciot is megvizsgaltuk.
Kulesszavak: Ir-komplex, monoszulfonalt trifenilfoszfin, hangyasav, acetilén

Koszonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 és a GINOP-2.3.3-15-2016-00004
szamt projekt keretében, az Eurdpai Unidé tamogatasaval, az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tars-
finanszirozasaval valosult meg. P. G. kdszdnetet mond a timogatasért a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Inno-
vacios alapnak (NKFI-1 PD115535) is.
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FIzIKAI KEMIA

Foszfa-urotropin (PTA) médositasa oldészermentes kozegben

Ball-milling Derivatization of Phospha-urotropine (PTA) Under
Solvent-free Conditions

Dr. UDVARDY Aptal1, SZOLNOKI Csenge Tamara',
Prof. Dr. JOO Ferenc'?, Dr. KATHO Agnes’

'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék,
°MTA-DE Redoxi és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1. tel: (36)-52-512900
e-mail: udvardya@unideb.hu, web: fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

Since the introduction of 1,3,5-triaza-7-phosphaadamantane (PTA) into homogeneous catalysis!'; this
phoshine ligand, its derivatives and complexes have attracted ever increasing interest!?. In this work, N-, or P-
alkylated ligands were prepared under solvent-free conditions in a ball mill. Novel air- and water tolerant
P(V)-spirophosphorane-type PTA derivatives were synthesized without solvent, as well. Solid-state structures
of the new compounds were determined by single crystal X-ray diffraction.

OSSZEFOGLALO

Az 13,5-triaza-7-foszfaadamantan (PTA) homogén Kkatalizisbe valdé bevezetése otal'! fokozodo
érdeklddés van a vegylilet és szarmazékai, illetve komplexei irdnt. Munkank sordn N-, és P-alkilezett PTA
vegyiileteket allitottunk el oldoszermentes koriilmények kozott, golyds malomban. Uj, vizben és levegdn
stabilis P(V)-spirofoszforan tipusti PTA-szarmazékokat allitottunk el6 ugyancsak oldoszermentes koriilmé-
nyek kozott. A képz6dd PTA-szarmazékoknak meghataroztuk a molekulaszerkezetét is.

Kulcsszavak: oldoszermentes reakciok, viz, foszfin, golyds malom, PTA

Koszonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2.-15-2016-00008 és a GINOP-2.3.3-15-2016-00004
szamt projekt keretében, az Eurdpai Uni6é tamogatasaval, az Europai Regionalis Fejlesztési Alap tars-
finanszirozasaval valosult meg.

[1] Darensbourg, D. J.; Joo, F.; Kannisto, M.; Katho, A. Organometallics, 1992, 11, 1990-1993
[2] Guerriero, A.; Peruzzini, M.; Gonsalvi, L. Coord. Chem. Rev., 2018, 355, 328-361
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Nav1.7 altipusu fesziiltségfiiggd
natrium csatorna blokkolok szintézise

Synthesis of Voltage Gated Nay1.7 Sodium Channel Blockers

assoc. prof. Dr. BOLCSKEI Hedvig'2, Dr. KOCSIS Pal,
Dr. KOLOK Sandor?!, Dr. TARNAWA Istvan’

"Richter Gedeon Nyrt.,Budapest 10, Pf. 27., H-1475,
’Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technologia
Tanszék, 1111 Budapest, Miiegyetem rakpart 3. e-mail: h.bolcskei@mail.bme.hu

ABSTRACT

Our task was to design and synthesize new antagonists of voltage gated sodium channel Nay1.7 for the
treatment of inflammatory pain. The benzyloxy-benzylamine compound family was a result of our high-
throughput screening (HTS). Various derivatives were synthesized. The most efficient aryl and heteroaryl
substituted benzyloxy-benzylamines were obtained by the Suzuki cross coupling reaction of the correspond-
ing iodo derivatives. In case of a few derivatives the hERG activity could be avoided.

OSSZEFOGLALO

Célul ttiztiik ki 0j Navy1.7 altipusu fesziiltséfiiggd natrium csatorna blokkolok szintézisét a gyulladasos
fajdalom kezelésére. A benziloxi-benzilamin vegyiiletcsaladot egy nagy ateresztd képességii szkrin ered-
ményezte. Kiilonboz6 szarmazékokat szintetizaltunk. A leghatasosabb aril és heteroaril szubsztitualt ben-
ziloxi-benzilaminokat a megfeleld jodszarmazék Suzuki keresztkapcsolasi reakciojaval nyertiik. Néhany
szarmaz€k esetében a hERG aktivitast sikertilt csokkenteni.

Kulesszavak: natrium csatorna blokkold, Nay 1.7 altipus, szintézis, Suzuki reakci6, benziloxi-
benzilamin,

Y

Ar——
|

\

Ar =Ph, thienyl, furyl, etc. R;= alkyl, cycloalkyl, etc.

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2018 71
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,Molekula halaszat. Mi marad a haléban?”
Esettanulmanyok a ligand-alapu virtualis
és in vitro bioldgiai sziirés integralt alkalmazasara

,Ligand Fishing. What Stays in the Net?”
Case Studies for the Integrated Use of Ligand-based Virtual
and In Vitro Biological Screening

Dr. DORMAN Gyérgy', Dr. HAJDU Istvan'2, Dr. FLACHNER Beéta', Dr. DOBI Kriszti-
na', SZASZKO Maria', Dr. MAGYAR Csaba?, Dr. LORINCZ Zsolt', Dr. CSEH Séandor’

"Targetex Kft., H-2120 Dunakeszi, Madach Imre Ut 31/2., (dorman@targetex.com),
°MTA TTK Enzimoldgiai Intézet, H-1117 Budapest, Magyar Tuddsok korutja 2.

ABSTRACT

The biological screening of in silico generated protein target focused compound libraries offers a viable
alternative to the traditional high-throughput screening primarily due to its cost- and labor-efficiency; further-
more this strategy is particularly attractive for biotech companies lacking synthesis capacity. Databases hav-
ing multi-million, commercial compound libraries are available for focused library selection (for ,, ligand fish-
ing”). Similarity search based on the structure of known, active compounds that applies 2D molecular finger-
prints performs well compared with the complex 3D methods and offers real time solution for generating fo-
cused libraries (“fishing tool”). The above methods could be extended and refined with generating bioisoster-
ic replacements and/or using 3D modelling. In the present lecture we describe the chemoinformatics methods
followed by 3 case studies: generation of phosphodiesterase 5 and 4B, lysyl oxidase, and glutaminyl cyclase
inhibitor focused libraries together with their in vitro biological screening. (determining: “what stays in the
net...?"). Financial support: REG_ KM _(09-2-2009-0061; Eurostars-NEMZ 15: E!19360 NEWHS4PCR.

OSSZEFOGLALO

In silico generalt fehérjecélpontra fokuszalt molekula konyvtarak biologiai sziirése alternativat nyujt a
klasszikus nagyateresztoképességli sziiréssel szemben, mivel koltséghatékony, €s ez a stratégia elényos olyan
biotech cégek szamara, amelyek nem rendelkeznek szintetikus kapacitassal. Mara a megvasarolhatod
vegyiiletkonyvtarak multi-milliés nagysagrendii adatbazisai allnak rendelkezésre, amelyekbdl a fokuszalt
konyvtarakat kivalaszthatjuk (azaz ,, kihalaszhatjuk”). A 2D molekularis fingerprinten alapul6 €s mar ismert
aktiv vegyiiletek szerkezetébdl kiinduld hasonlosagi keresés sikeresség és hatékonysag szempontjabdl felveszi
a versenyt a komplex 3D modszerekkel és valds futamidd alatt képes fokuszalt kdnyvtarak kivalasztasara
(,,halaszo eszkoz”). A modszert bioizosztér helyettesitOk generalasaval ill. 3D modszerekkel kiegészitve fi-
nomithatjuk. El6adasunkban a kemoinformatikai modszereket ismertetjiik €s harom esettanulmanyt mutatunk
be: foszfodiészteraz 5 ill. 4B gatlo; lizil-oxidaz gatld; és glutaminil-ciklaz gatlo fokuszalt konyvtarak kiala-
kitasat és in vitro biologiai szlirését targyaljuk (megallapitva, hogy ,,mi marad a haloban...?”). A projektet
tamogattak: REG_ KM _09-2-2009-0061 (Baross Gabor 2009); Eurostars-NEMZ_15: E!9360 NEWHS4PCR.

Kulesszavak: focused library generation, 2D similarity search, phosphodiesterase 5 and 4B, lysyl oxi-
dase, and glutaminyl cyclase inhibitor focused libraries.
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Atmenetifémekkel modositott katalizatorok alkalmazasa
mianyaghulladékok pirolizise soran: szintézisgaz eldallitasa

Transition Metal Modified Catalysts
for the Pyrolysis of Waste Plastics: Syngas Production

GOMBOR Linda', AL-ASADI Mohammed', MISKOLCZI Norbert'

'Pannon Egyetem, Vegyészmérndki és Folyamatmérnaki Intézet,
MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék,
Egyetem u. 10, Veszprém, Tel: +36 88 624-000, honlap: www.uni-pannon.hu

ABSTRACT

The long term sustainable utilization of worldwide generated waste plastics is an actual field. The
chemical recycling looks an attractive way for waste polymer utilization. The carbon chain of plastics can be
converted into more valuable products during pyrolysis, e.g. synthesis gas, liquid hydrocarbons, raw materials
for chemical synthesis, etc. In this work, the one stage pyrolysis of waste plastics was investigated using high
temperature and catalysts in tubular reactor. The structure of the catalysts was modified by transition metal
loading on their surface to increase the hydrogen yield. It was found that product yields and the composition
can be significantly modified by bimetallic catalysts. Especially the amount of hydrogen, and branched com-
pounds or aromatic hydrocarbons can be increased.

Keywords: plastic waste, pyrolysis, synthesis gas, transition metal loaded catalyst

OSSZEFOGLALO

A Fo6ldon keletkez6 miianyaghulladékok kornyezetvédelmi és energetikai szempontbdl hossza tavon is
fenntarthaté hasznositasa korunk egyik aktualis témateriilete. A polimerek energiatartalmanak hasznositasara
az un. kémiai hasznositas perspektivikus iranynak mutatkozik. A pirolizis soran a milanyagok szénlanca ér-
tékesebb termékekké alakithatod at, pl. szintézisgaz, folyékony szénhidrogének, vegyipari alapanyagok stb.
Kutatdbmunkank soran lakossagi miianyaghulladékok egylépcsds, magas homérsékletli hdbontasat vizsgaltuk
csOreaktorban Kkatalizatorok jelenlétében. A hidrogén mennyiségének ndvelése céljabdl a katalizatorok
szerkezetét modositottuk, azokra atmenetifémeket vittiink fel. Megallapitottuk, hogy az atmenetifémek
kombinalasaval jelentdsen modosithaté a termékek hozamszerkezete és azok Osszetétele. ElsGsorban a hi-
drogén mennyisége, az elagazod és az aromas szénhidrogének mennyisége ndvekedett.

Kulesszavak: miianyaghulladék, hébontés, szintézisgaz, atmenetifémekkel modositott katalizator
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SZERVES KEMIA

Kiralis informaciokban gazdag, funkcionalizalt telitett
heterociklusok sztereokontrollalt szintézisei
gylrinyité metatézissel

Stereocontrolled Access to Diolefinated Saturated Heterocy-
cles with Multiple Stereogenic Centers
Through Ring-opening Metathesis

BENKE Zsanett!, NONN Melinda'2, KISS Lorand"

Institute of Pharmaceutical Chemistry and
2Stereochemistry Research Group of the Hungarian Academy of Sciences,
University of Szeged, H-6720 Szeged, E6tvds u. 6, Hungary
Tel: +36-62-545561; http://www2.pharm.u-szeged.hu/gyki
E-mail: kiss.lorand@pharm.u-szeged.hu; kiss.lorand0O0O@pharm.u-szeged.hu

ABSTRACT

Metathesis represents a powerful tool for the creation of highly functionalized olefinated scaffolds [1-
2]. Ring-opening metathesis (ROM) of some unsaturated, constrained bicyclic ring systems has been evaluat-
ed in the presence of some ruthenium-based catalysts. Staring from various cyclodienes, the derived corre-
sponding bicyclic lactone, lactam or isoxazoline derivatives were subjected to ROM. These functionalized,
strained bicyclic systems under ethenolysis afforded with stereocontrol, through the conservation of the con-
figuration of the sterogenic centers of the starting compounds, novel diolefinated, highly functionalized heter-
ocyclic scaffolds.

OSSZEFOGLALO

Olefinkotést tartalmazo molekuldk szintéziseire a metatézis reakcio az egyik gyakran alkalmazott el-
jaras. Kiilonbozo telitetlen, konformacidsan gatolt biciklusos rendszerek (laktonok, laktamok, izoxazolinok)
gylrlijének nyitasat hajtottuk végre gylrlinyitd metatézis koriilményei kozott, amelynek eredményeként
sztereokontrollalt médon 1j, kiralis informéaciokban gazdag funkcionalizalt, haromdimenzids heterociklusos
rendszerekhez jutottunk.
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Kulcsszavak: metatézis, sztereokontroll, heterociklusok, funkcionalizalas, sztereogén centrum

IRODALOM

[1] Kiss, L.; Kardos, M.; Forro, E., Fiilop, F. Eur. J. Org. Chem. 2015, 1283-1289.
[2] Kardos, M.; Kiss, L.; Haukka, M.; Fustero, S.; Fiilop, F. Eur. J. Org. Chem. 2017, 1894-1901.
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Multivalens szénhidratok szintézise
és lektinekkel valé kolcsonhatasanak vizsgalata

Synthesis of Multivalent Carbohydrates
and Investigation of their Interaction With Lectins

Dr. CSAVAS Magdolna', Dr. Lenka MALINOVSKA?Z, Dr. Gita JANCARIKOVA?,
LE THAI Son', Dr. HERCZEG Mihaly', Prof. E. KOVER Katalin?,
Prof. Michaela WIMMEROVA?, Prof. BORBAS Aniko'

'Debreceni Egyetem, Gyogyszerésztudomanyi Kar, Gyogyszerészi Kémiai Tanszék,
Debrecen, 4032, Egyetem tér 1. Tel.: +3652512900/22742,
Email: csavas.magdolna@science.unideb.hu, Honlap: www.pharm.unideb.hu
2Central European Institute of Technology, Masaryk University,
Brno, Czech Republic and National Centre for Biomolecular Research, Faculty of Science,

Masaryk University, Brno, Czech Republic,
Kamenice 5, 625 00 Brno, Czech Republic

3Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technoldgiai Kar,

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

ABSTRACT

In order to target multiple binding sites of lectins isolated from human pathogens, o-L-fucopyranoside-
[1], B-D-galactopyranoside and a-(1-2)-linked thiomannobioside [2] containing di-, tri- and tetravalent gly-
coclusters and chimeras were synthesized using click-chemistry. The interactions between carbohydrate deri-
vates and bactericidal lectins were investigated by several biophysical methods and NMR techniques.

OSSZEFOGLALO

o-L-fukopiranozidot [1], B-D-galaktopiranozidot és o-(1-2)-kotésii tiomannobiozidot tartalmazo di-,
tri- és tetravalens glikokonjugatumokat és kiméra vegyiileteket allitottunk el6 click-reakciok révén, melyek
human patogén bakteriumokbol izolalt lektinek potencialis ligandumai. A lektin-szénhidrat kolcsonhatasokat
biofizikai modszerek és NMR technikak segitségével jellemeztiik.

Kulesszavak: multivalencia, glikokonjugatumok, bakterialis lektinek, click-reakcid, lektin-szénhidrat
kolcsonhatasok

Referenciak

[1] G. Jancatikova, M. Herczeg, E. Fujdiarova, J. Houser, K. E. K&vér, A. Borbas, M. Wimmerova and
M.Csavas: Synthesis of alpha-L-fucopyranoside-presenting glycoclusters and investigation of their interaction
with Photorhabdus asymbiotica lectin (PHL). Chemistry - A European Journal, 2018, 24, 4055. [2] M.
Csavas, L. Malinovska, F. Perret, M. Gyurko, Z. T. Illyés, M. Wimmerova, A. Borbas: Tri- and tetravalent
mannoclusters cross-link and aggregate BC2L-A lectin from Burkholderia cenocepacia. CarbohyDr. Res.,
2017, 437, 1.
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Kén és szelén tartalmu szénhidratszarmazékok
eléallitasa és biolégiai vizsgalatuk

Syntheses of Sulfur and Selenium Containing Carbohydrates
and Their Biological Studies
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1Szerves Kémiai Tanszék, 2 Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék,
Debreceni Egyetem, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1., Magyarorszag
3 Fiziologiai Kémiai Intézet, Ludwig-Maximilians Egyetem, 80539 Miinchen,
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4 Egészségtudomanyi Kar, Antofagastai Egyetem, P.f. 170, Antofagasta, Chile
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ABSTRACT

Novel glycomimetics were synthesized by replacing the interglycosidic oxygen with a disulfide bond or
selenium atom(s) in disaccharides. We found that the resulting aromatic oligovalent glycosyl disulfides and
some diglycosyl disulfides are active against the parasites of Trypanosoma cruzi from different strains. Ben-
zene-based mono- to trivalent dithiogalactosides, symmetrical selenodigalactoside and diselenodigalactoside
were prepared and tested as promising ligands of biologically relevant lectins.

OSSZEFOGLALO

Uj glikomimetikumokat szintetizaltunk oly modon, hogy a diszacharidokban az interglikozidos oxigént
diszulfid hidra vagy szelén atom(ok)ra cseréltiik. Az aromas multivalens glikozil diszulfidok és néhany di-
glikozil diszulfid aktiv a kiilonb6z6 térzsekbdl szarmazd Trypanosoma cruzi parazitak ellen. Benzol alapt
mono- ¢s multivalens ditio-galaktozidokat, szimmetrikus szeleno-digalaktozidokat allitottunk el és igéretes
ligandumokként vizsgaltuk kiilonb6z6, biologiailag relevans lektinekhez valo kotddésiiket.
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Fluortartalmu piperidinvazas
y-aminosavszarmazékok szintézisei

A Convenient Synthesis of Fluorine-containing
Piperidine y-amino Acid Derivatives
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ABSTRACT

Fluorinated organic molecules have received increasing importance in pharmaceutical chemistry and
drug research over the past ten years [1-2]. An efficient synthetic approach for the construction of fluorine-
containing piperidine y-amino acid derivatives has been described. The synthetic concept was based on oxida-
tive ring opening of Vince-lactam through its olefinic bond, followed by double reductive amination of the
diformyl intermediate performed with various fluoroalkylamines. The synthetized compounds may be regard-
ed as valuable ,y-diaminocarboxylate building scaffolds for the synthetic and peptide chemistry.

OSSZEFOGLALO

A fluortartalmu szerves molekuldk egyre nagyobb jelentGséget nyertek a gyogyszerkutatasban az
elmult évtizedben [1-2]. Biciklusos y-laktambol — kiindulva, fluortartalma, piperidinvazas -
aminosavszarmazékok szintéziseit hajtottuk végre. A szintézisut kulcslépése, a Vince-laktdm olefinkotésének
oxidativ hasitasaval nyert diformil intermedier tovabbalakitasa volt, kiillonb6zo fluortartalmi aminok fel-
hasznaléasaval, reduktiv aminalés koriilményei kozott.

O  oxidativ PHN .- CO,Et
gydrdnyitas | TN COEL  gyarizaras \(j/
NH 7 7N

o 0 reduktiv N

. ra ra '
aminalas R

P = Cbz, COPh R = alkil, fluoralkil
Kulcsszavak: aminosav, piperidin, gytirizaras, reduktiv aminalas, fluor
Irodalom

[1] Kiss, L.; Filop, F. The Chem. Rec. 2018, 266-281.
[2] Abrahami, R. A.; Kiss, L.; Fustero, S.; Fiilop, F. Synthesis 2017, 49, 1206—1213.
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SZERVES KEMIA

Glioximokkal képzett uj Fe(ll)-komplexek szintézise,
és a ligandumok hatasa a fizikai-kémiai tulajdonsagokra

Syntheses of Novel Fe(ll)-glyoxime Complexes, and Influence
of Ligands on Physical-Chemical Properties
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ABSTRACT

In our research two types of iron(Il)-complexes were synthesized with glyoximes:
[Fe(Glyox.H),(amine),] and [Fe(Glyox.);(BOR),]. The prepared complexes of the fist type: [Fe(Diethyl-
Glyox.H),(imidazole),], [Fe(Ethyl-Propyl-Glyox.H),(imidazole),], [Fe(Ethyl-Propyl-Glyox.H),(2-amino-
pyrimidine);], and the second: [Fe(Diethyl-Glyox.);(BOH).], [Fe(Diethyl-Glyox.);3(BOEt),], [Fe(Ethyl-
Propyl-Glyox.)3(BOH).] and [Fe(Ethyl-Propyl-Glyox.);(BOMe).]. The synthesis was made in inert atmos-
phere in suitable solvent, in presence of reducing agent. The used metal salt was FeSOa.

After presenting the possible applications of these compounds, we report the study of their thermoana-
lytical behaviour (TG, DTA, DTG), spectroscopic features (such as Mdssbauer, FTIR, NMR, UV-VIS spec-
troscopy, mass spectrometry) as well as their powder XRD. We also study the influence of nature and chain
length of ligands for the Fe—N bonds characteristics.

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk soran két tipust, glioximokkal képzett vas(Il)-komplexet Aallitottunk el6:
[Fe(Gliox.H)>(amin);] ¢és [Fe(Gliox.);(BOR),]. Az els6 tipus elballitott vegyliletei: [Fe(Dietil-
Gliox.H),(imidazol),], [Fe(Etil-Propil-Gliox.H),(imidazol),], [Fe(Etil-Propil-Gliox.H),(2-amino-pirimidin),],
a masodiké: [Fe(Dietil-Gliox.);(BOH).], [Fe(Dietil-Gliox.);(BOEt).], [Fe(Etil-Propil-Gliox.);(BOH),] ¢és
[Fe(Etil-Propil-Gliox.)3(BOMe),]. A szintézist inert atmoszféraban végeztik a megfeleld olddszerben,
redukaloszer jelenlétében. A hasznalt féms6 FeSOs volt.

A felhasznalasi lehetdségek bemutatasa utan targyaljuk komplexeink kémiai sajatossagait, szerkezetét,
Mossbauer, FTIR, NMR, UV-VIS spektroszkopiai, valamint termoanalitikai (TG, DTA, DTG),
tomegspektrometriai és por-rontgen diffrakcios (XRD) modszerekkel. Tanulmanyoztuk a ligandumok termé-
szetének és lanchosszlisaganak a hatasat a Fe—N kotések jellemzdire.

Kulesszavak: a-glioximok, azometinek, Fe(Il)-komplexek, spektroszkopiai vizsgalatok, hébontas
Koszonetnyilvanitas

A szerzok koziil ifj. Varhelyi Csaba koszoni a ,,Domus Hungarica“ alapitvanynak, hogy a szamara
megitélt évi egy honapos 6sztondijakkal lehetéveé tette a jelen dolgozat 1étrejottét.
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SZERVETLEN KEMIA

1,4-Benzokinon reakcidi heterogén
fotokatalitikus rendszerekben

Reactions of 1,4-benzoquinone
in Heterogeneous phOtocatalytic Systems
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ABSTRACT

1,4-benzoquinone and its derivatives play electron-relaying roles in numerous living organisms. Ac-
cording to the literature, in heterogeneous photocatalytic studies, 1,4-benzoquinone is commonly used as a
superoxide radical anion scavenger competing with the model compounds to be degraded. Although this
method could provide some information about the role of O,™ in the degradation process, its quantity and for-
mation rate cannot be determined. In our work, the applicability of 1,4-benzoquinone as a direct radical scav-
enger was studied under various circumstances.

OSSZEFOGLALO

Az 1,4-benzokinon és szarmazékai redoximediator szerepet toltenek be szamos ¢él6 szervezetben. Het-
erogén fotokémiai vizsgalatok soran gyakran alkalmazzak az 1,4-benzokinont versengd szuperoxid-gydkanion
befogoként a lebontandd komponens mellett. A kisérlet eredménye ugyan informaciot ad a gydkanion bomlasi
folyamatban betoltott szerepérdl, de nem hatarozhaté meg a mennyisége €s képzodési sebessége. Munkank
soran kiilonbozo kisérleti koriilmények kozott vizsgaltuk az 1,4-benzokinon kozvetlen gyokbefogoként tor-
ténd alkalmazhatosagat.

Kulcsszavak: heterogén fotokatalizis, TiO», 1,4-benzokinon, szuperoxid-gyokanion, 1,4-hidrokinon
A kutatas anyagi hatterét a GINOP-2.3.2-15-2016-00016 és az EFOP-3.6.1-16-2016-00015 palyazatok

biztositottak. Fonagy Orsolya munkajat a magyar Emberi Eréforrasok Minisztériuma éltal az Uj Nemzeti Ki-
valosag Program keretében meghirdetett FelsGoktatasi Doktorjelolti Kutatoi Osztondij tamogatta.
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POSZTEREK

Nanoméreti TiO-: eldallitasa
természetes rutil orlésével

The Production of Nanoscale TiO;
by Nanogrinding of Natural Rutile
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ABSTRACT

Titanium dioxide (TiO,) shows good physical and chemical properties, that is why TiO- is a suitable
semiconductor for photocatalytic water treatment. TiO; is present in three crystalline structures which can be
found also in nature: brookite, the metastable anatase, and the thermodynamically (600-1885 °C) stable ru-
tile. Sparse information is available concerning the potential environmental application of natural titania.
Therefore, the aim of this research was the application of natural rutile minerals for photocatalytic water
treatment replacing commercial TiO,. The first steps of the research were the grinding of natural rutile down
to nanoscale particles. After 30 minutes nanogrinding the desired primary crystal size of rutile minerals has
been achieved: 20-30 nm, and all the size fractions were characterized using SEM, DRS and XRD

Keywords: Rutile, TiO,, nanomaterials, photocatalysis, nanogrinding

OSSZEFOGLALO

A titan dioxid (TiO,) a fotokatalitikus viztisztitds kdzpontjaban all, elényds fizikai és kémiai tulajdon-
sagai miatt. A természetben a TiO; harom asvany formajaban van jelen: brookit, metastabil anataz és termo-
dinamikailag (600-1885 °C) stabil, rutil. A nanoméretii anyagok kdrnyezetre gyakorolt hatasar6l még na-
gyon keveset tudunk. Kutatasunk célja a természetben el6fordul6 rutil 4svanyok felhasznalasa fotokatalitikus
célokra. A kutatas els6 1épése az asvanyok kristalyméretének csokkentése, nanométeres tartomanyba. Mar 30
perces Orlés utan jelentdsen csokkent az asvanyok mérete, mig 300 perc utan az asvanyok elsédleges szem-
csemérete 20-30 nm kozott volt. A kapott 6rlési frakciokat jellemeztiik XRD, DRS és SEM modszerek segit-
ségével.

Kulesszavak: rutil, TiO,, nanoanyag, fotokatalizis, nano6rlés
Koszonetnyilvanitas: A kutatds a ,,Fenntarthatd Nyersanyag-gazdalkodasi Tematikus Halozat —

RING 2017 cimt EFOP-3.6.2-16-2017-00010 azonosité szamu project keretében, az Eurdpai Szocidlis alap
és Magyarorszag Kormanyanak tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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A Hansen olddédasi paraméterek 6sszehasonlitasa
metanol és viz-etanol elegyekre

Comparison of the Values of Hansen Solubility Parameters
for Methanol and Water-ethanol Mixtures
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ABSTRACT

Knowing the value of the Hansen solubility parameters of solvents provides important information for
solvent choosing and optimization of solid-liquid extraction processes. Using of green solvents in industry has a
great environmental importance, although in food industry the requirements are even higher, there one has to
use only GRAS (Generally Regarded as Safe) solvents. For extraction of polar bioactive substances from bio-
mass, the most commonly used solvents are aliphatic alcohols. Due to low molecular weight, the methanol has
a low boiling point and low viscosity, therefore it has to be an ideal solvent in many cases, but due to its toxici-
ty the utilization in food industry is prohibited. However, ethanol (GRAS solvent) has slightly different proper-
ties that influence their extraction power, in comparison with methanol, its polarity is smaller and the molecular
weight is greater. Obviously, the water is considered the "greenest" solvent, beside it is highly polar and possess
unlimited miscibility with ethanol, therefore we selected it as polar modifier co-solvent. In our work, we com-
pared the values of Hansen parameters of methanol and water-ethanol solutions in order to find the best GRAS
replacer of methanol in food industrial applications. For extraction of polar compounds, the significance of the
dispersive Hansen parameter of the solvent (which related to the strength of the van der Waals interaction) is
negligible, therefore our aim was to find the optimal composition (domain) of ethanol-water solutions having
the closest polar and hydrogen bond Hansen parameters in comparison with methanol.

Keywords: Hansen solubility parameter, polar modifier co-solvents, GRAS solvents, solid-liquid ex-
traction

OSSZEFOGLALO

Az oldoszerek Hansen oldodasi paramétereinek ismerete fontos informaciokat nyujt a szilard-folyadék
extrakci6 oldoszereinek kivalasztasahoz és a folyamat optimalizalasahoz. Az ipar szamara fontosak a ,,z6ld
oldoszerek”, az élelmiszeripar szamara pedig a még szigorubb kovetelményeknek megfeleld GRAS oldosze-
rek. A polaros bioaktiv anyagok biomasszabdl torténd kinyerése esetén a leggyakrabban alkalmazott oldosze-
rek az alifas alkoholok. A metanol kis molekulatdmege kovetkeztében forraspontja és viszkozitasa is alacsony
¢és sok esetben idealis oldoszer lenne, de toxicitasa miatt az élelmiszeriparban nem alkalmazhat6. Az etanol vi-
szont GRAS oldoszernek mindsiil, de fizikai tulajdonsagai kissé kiilonboznek, melyek befolyasoljak az oldo-
képességét: a metanoléhoz viszonyitott polaritasa kisebb, molekulatdmege pedig nagyobb. A viz a ,legzdl-
debb” olddszer, polaritasa magas és az etanollal korlatlanul elegyedik, ezért polaris moédositod segédolddszernek
valasztottuk. Dolgozatunkban a Hansen paraméterek 0sszehasonlitdsaval azt vizsgaljuk, hogy milyen mérték-
ben helyettesithetd ¢lelmiszeripari alkalmazasokban a metanol etanol-viz oldatokkal. A polaros komponensek
extrakcidja esetén az olddszer Hansen paraméterének diszperzios tagja (amely a van der Waals interakciok
erdsségét jelenti) elhanyagolhato, ezért az volt a célunk, hogy az etanol-viz elegy polaros és hidrogén-hid inter-
akciokat jellemz6 Hansen paramétereit kozelitsiik a metanol ugyanezen paramétereihez.

Kulcsszavak: Hansen oldodasi paraméterek, polaros modositd segédoldoszerek, GRAS olddszerek,
szilard-folyadék extrakcio
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POSZTEREK

Anyagcseremérnokségben alkalmazhaté6
dehidrogenaz enzimek vizsgalata

Studies of Dehydrogenases Applicable
in Metabolic Engineering

ANTAL Eméke!”, BALAZS Mérta1,,SINKLER Réka’,
Dr. BODOR Zsolt'2, Dr. MIKLOSSY lIdik6"2

1 Pécsi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi Kar, Kémia Doktori Iskola, 7624 Pécs,
Ifjusag utja 6., Tel.: +36-72-503-600, http://www.ttk.pte.hu
2 Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem, Csikszeredai Kar, Biomérnoki Tanszék, 53104
Csikszereda, Szabadsag tér 1., Tel.: +40 266 317 121, Fax: +40 266 372 099, csik.sapientia.ro

ABSTRACT

Our study concerns characterization of alcohol/aldehyde dehydrogenases from Clostridium acetobutyli-
cum and Chloroflexus aurantiacus, with possible application in designing new biosynthetic pathways for in-
dustrially relevant chemicals. The proteins were expressed in E. coli BL21 (DE3) Star purified using affinity
chromatography, and the enzymatic properties were studied on different substrates by spectrophotometry. /n
silico studies of the enzymes were performed by using various online platforms and software designed for
enzyme modelling and identification of specific regions, like NCBI (identification of similar enzyme sequenc-
es), ExPASy (determination of enzyme properties), Modeller (models construction), UCFS Chimera (exami-
nation and joining of the modelled domains), SwissDock and Autodock software. The amino acids responsi-
ble for the binding and modification of the substrates were identified and compared with the in vitro results.

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk soran a Clostridium acetobutylicum és Chloroflexus aurantiacus baktériumokbol szarmazo
alkohol/aldehid-dehidrogenazok jellemzését valositottuk meg, jelent6s vegyipari kiinduldéanyagok 0j bioszin-
tetikus Utvonalainak kialakitdsa céljabol. A rekombinans fehérjéket E. coli BL21 (DE3) Star gazdasejtben
termeltettiik heteroldég rendszerben, affinitdskromatografiaval tisztitottuk, és a tisztitott fehérjék enzimatikus
tulajdonsagait kiilonb6zo szubsztratokon spektrofotometrias modszerrel vizsgaltuk. Az enzimek in silico vizs-
galatait kiilonb6z6 online platformok és szoftverek felhasznalasaval végeztiik el, mint példaul az NCBI (ha-
sonld enzimek azonositiasa), EXPASy (enzim tulajdonsdgok meghatarozasa), Modeller (modellkészités),
UCFS Chimera (modellezett domének vizsgalata és Gsszekapcsolasa), SwissDock és Autodock. Sikeresen
azonositottuk azokat az aminosavakat, amelyek felel6sek a szubsztratok megkotéséért és modositasaért, és az
in vitro eredményekkel hasonlitottuk 6ssze.

Kulcsszavak: dehidrogenaz enzimek, bioszintetikus utvonal, heterolog expresszio, in silico modellezés

Koszonetnyilvanitas: kutatasi munkankat a Sapientia EMTE 2017/2018-as Egyetemi Kutatasi Prog-
ram keretében megvalositott 227/2/17.05.2017 szam1 kutatasi projekt tdmogatta.
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ABSTRACT

Recently, we observe a real need for development of biosynthetic processes for the production of vari-
ous platform chemicals, thus for the development of biotechnologies for new bacterial strains as well. The
natural succinic acid producer Basfia succiniciproducens is a recently isolated bacterial strain with high indus-
trial potential, for which genetic engineering methods are limited. Results of the present work can contribute
to development of these methods. During our research, broad host-range RSF1010 and RK2 origin-containing
plasmid vectors, suitable for cloning and expression of heterologous proteins in this strain were selected, and
verified by digestion with restrictases. In the following steps of the experiments, transformation of these vec-
tors into Basfia succiniciproducens 22022 strain and study of control gene (EGFP) expression was carried out.

OSSZEFOGLALO
Napjainkban valos piaci igény van tobb vegyipari platform-molekula bioszintetikus termelésének kid-

cres

crer

klénozo és rekombinans fehérjék expressziojara alkalmas plazmidok kidolgozasahoz széles gazdaspektrumu
RSF1010 replikacios origot, illetve az RK2 replikacios origot hordozo plazmidokat valasztottunk ki, izolaltuk
és restrikcios emésztéssel ellendriztiik. A kutatdsi munka folytatdsaban a plazmidok Basfia succinicipro-
ducens 22022 torzsbe valo transzformalasat és kontroll gének (EGFP) expressziojanak vizsgalatat végeztiik el.

Kulcsszavak: Basfia succiniciproducens, bioszintézis, géntechnoldgia, plazmid vektor

Koszonetnyilvanitas: kutatasi munkankat a Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem 2017/2018-
as Egyetemi Kutatasi Program keretében megvalositott 227/2/17.05.2017 szamu projekt timogatta.
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ABSTRACT

The biocontrol bacteria can suppress or prevent the damages and losses caused by phytopathogens.
Mechanisms responsible for antagonistic activity include inhibition of the pathogen by different antibiotics
and lipopeptides, cell wall degrading enzyme production, competition for minerals, nutrients, and colonization
sites. The aim of our research was the selection of biocontrol bacterial strains isolated from corn, alfalfa, and
grass silage and the quantification of antifungal compounds. The bacterial culture filtrate was screened for
antifungal lipopeptides as iturin and fengycin using HPLC method. Our results showed that the studied bacte-
rial strains are good candidates as biocontrol strains based on antifungal compound production capacity.

Keywords: antagonism, iturin, fengycin, biocontrol, HPLC method

OSSZEFOGLALO

A biokontroll baktériumok elnyomjak vagy megakadalyozzak a fitopatogének altal okozott karokat és
veszteségeket. Az antagonista aktivitasért felelos mechanizmusok kozé tartozik a korokozoé gatlasa kiilonb6zo
antibiotikumokkal és lipopeptidekkel, a sejtfalat lebontd enzimek termelése, asvanyi anyag, tapanyag és kolo-
nizacios helyért valo versengés. Kutatasunk célja a kukoricabodl, lucernaboél és szendzsbol izolalt biokontroll
baktérium torzsek szelektalasa és az antimikrobialis vegyiiletek mennyiségi meghatarozasa. A baktériumok
altal termelt lipopeptidek, mint az iturin, fengicin mennyiségét hataroztuk meg HPLC modszerrel. Eredmé-
nyeink alapjan elmondhatjuk, hogy a vizsgalt baktériumtdrzsek jo biokontroll potenciallal rendelkeznek az
antimikrobialis vegyiiletek termelésének kdszonhetden.

Kulcsszavak: antagonizmus, iturin, fengicin, biokontroll, HPLC mddszer
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ABSTRACT

Methylene diphenyl diisocyanate (MDI) is one of the most important raw material of polyurethanes.
MDI is synthetized via the phosgenation of methylene diphenyl diamine (MDA). The focus of this study is the
examination of MDA synthesis reacting aniline with formaline in the presence of hydrochloric-acid catalyst.
The amount of the formed by-products and the change of ring-distribution was studied during the reaction run.

OSSZEFOGLALO

Az poliuretanok egyik legfontosabb alapanyaga a metilén difenil diizocianat (MDI), amelyet ipari
koriilmények kozott metilén difenil diamin (MDA) foszgénezésével allitanak eld. Az alabbi tanulmanyban az
MDA eléallitasat vizsgaltuk formalin és anilin reakciojaval sosav katalizator jelenlétében. Tanulmanyoztuk a
képz6dott melléktermékek mennyiségének valtozasat a reakcio elérehaladasaval, valamint a gytriieloszlas
modosulasat.

Kulcsszavak: MDA, kondenzacio, atrendezddés, melléktermékek, reakciomechanizmus

Koszonetnyilvanitas: Az alabbi tanulmany a GINOP-2.3.4-15-2016-00004 palyazat keretén beliil
valosult meg.
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POSZTEREK

Membrancellas klérgyartas
vegyszeripari maradékainak kornyezetbarat semlegesitése,
anyagaban torténd ujrahasznositasa

Eco-friendly Neutralization of Chemical Industrial Residues of
Membrane Cell Chlorine Production and Waste Recycling

BODAY Adam?, DARABOS Viktor?, FARKAS LaszI6®, JAKAB-NACSA Alexandra®,
Dr. KAPTAY Gyérgy®, MOGYOROSI Andras*, STOMP David®, SZABO David®,
Dr. SZORI Milan', Dr. VISKOLCZ Béla'

"Miskolci Egyetem, Miiszaki Anyagtudomanyi Kar, Kémiai Intézet, H-3515 Miskolc- Egyetemvaros
2Magyar Fejlesztési Intézet, H-1032 Budapest, Kiscelli utca 7-9.
3Bay Zoltan Alkalmazott Kutatasi Kézhasznu Nonprofit Kft., H-3519 Miskolc Igléi Gt 2.
4Vegyipari Gépgyarto és Szolgaltato Kft., H-3792 Sajébabony, Gyartelep hrsz.: 024/13
SBorsodChem Zrt. , H-3700 Kazincbarcika, Bolyai tér 1.

ABSTRACT

In accordance with eco-conscious aspect of Wanhua-BorsodChem Ltd in year 2018 the mercury cell
chlorine production was shut down and at the same time a subsequent high capacity membrane cell chlorine
plant was started to operate at Kazincbarcika site. Our research project on decreasing of chlorate-ions formed
during the electrolysis and treatment of chemical residues are integral parts of the new membrane cell tech-
nology development which brief summary is introduced in the following poster. The research is supported by
European Union within the framework of GINOP-2.2.1-15-2016-00005 project.

OSSZEFOGLALO

A Wanhua Borsodchem Zrt. kdrnyezettudatos szemléletmodjaval 6sszhangban a 2018-as év soran sor
kertilt a higanykatodos eljarassal torténd klorgyartas leallitasara, s ezzel egyidejiileg egy ujabb nagy kapaci-
tassal bir6 membrancellas kloriizem elinditasara a kazincbarcikai telephelyen. Az j membrancellas techno-
logia fejlesztésének részét képezi az elektrolizis soran keletkezd klorat-ionok csdkkentésére és vegyszeripari
maradékok kezelésére iranyuld kutatési projekt, melynek rovid osszefoglalasa az alabbi poszteren keriil be-
mutatasra. A kutatas a GINOP-2.2.1-15-2016-00005 szamu projekt keretében, az Eurdpai Unid tamogatasaval
valosult meg.

Kulesszavak: natrium-klorat, vegyszeripari maradék, katalitikus bontas, membrancellas elektrolizis,
katalitikus hidrogénezés
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POSZTEREK

Difluoroboranok szintézise és szerkezetvizsgalata

Synthesis and Structural Characterization
of Difluoroboron Complexes

BREM Balazs, GAL Emese, GAINA Luiza-loana, CRISTEA Castelia

Babes-Bolyai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,
Arany Janos str. 11, Cluj-Napoca, Romania, e-mail: bbrem@chem.ubbcluj.com

ABSTRACT

Boron-containing materials often show impressive optical properties. Difluoroboron -diketonate com-
plexes, as a special type of them, are classic fluorescent molecules with excellent photophysical properties,
such as large molar extinction coefficients, high quantum yields, intense emission, outstanding photostability
[1]. The literature reports disclose that the photoluminescence properties of such complexes depend strongly
on the structures of the B-diketonate ligands whether the fluorogens are in solution or in the solid state [2]. In
the present study 10-alkyl-phenothiazine was selected as the donor group, because electron-rich phenothia-
zines possess two important aspects that make it an ideal building block for photoluminescence and electro-
luminescence molecular materials: strong electron donor due to its low oxidation potential [3] and the non-
planar heteroaromatic ring structure restricts m-stacking aggregation, which may lead generally to a detri-
mental quenching of the luminescence in the solid state [4]. Finally, 10-alkyl-phenothiazine-containing un-
saturated B-diketones and their BF»-complexes have been synthesized and characterized.

OSSZEFOGLALO

A Dbor tartalmii anyagok kivalod optikai tulajdonsagokkal rendelkeznek, ezek kiilonleges tipusa a
difluoroboran f-diketonat komplexek, melyek klasszikus fluoreszcens molekulak, kivalé fotofizikai
tulajdonsagokkal rendelkeznek: nagy molaris extincid, nagy kvantumhatasfok, intenziv emisszi6, kiemelkedo
fotostabilitas [1]. A szakirodalom alapjan az ilyen komplexek fotolumineszcens tulajdonsagai erésen fliggnek
a P-diketonat ligandumok szerkezetétdl, fiiggetleniil attol, hogy a fluorogének oldatban vagy szilard allapot-
ban vannak [2]. Jelen tanulméanyban donor csoportnak a 10-alkil-fenotiazint valasztottuk, mivel az elektron-
ban gazdag fenotiazinok két fontos tulajdonsaggal rendelkeznek, amelyek idealis fotolumineszcens ¢€s elektro-
lumineszcens molekulakka teszik: erés elektrondonor molekula mivel alacsony az oxidacios potencialja [3] és
a nemplandris heteroaromas gytirii szerkezete korlatozza a m-stacking aggregéciot, ami altalaban a szilard
allapotban levé lumineszcencia karos hatasanak kikiiszoboléséhez vezet [4]. Kutatomunkank célja a 10-alkil-
fenotiazin tartalmu telitetlen B-diketonok és BF,-komplexeinek eldallitasa és szerkezetvizsgalata volt.

Kulcsszavak: B-diketonat, ligandum szerkezet, donor csoport, fluorescens molekula.

[1] M. Liu, L. Zhai, J. Sun, P. Xue, P. Gong, Z. Zhang, J. Sun, R. Lu, Dyes. pigm., 2016, 128, 271-278.

[2] Y. Mizuno, Y. Yisilamu, T. Yamaguchi, M. Tomura, T. Funaki, H. Sugihara, K. Ono, Chem. Eur. J.,
2014, 20, 13286-13295.

[3] S. Nath, H. Pal, D. K. Palit, A. V. Sapre, J. P. Mittal, J. Phys. Chem. A, 1998, 102, 5822-5830.

[4] G. W. Kim, M. J. Cho, Y. J. Yu, D. H. Cho, Chem. Mater., 2007, 19, 42-50.
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POSZTEREK

Vizoldhatod ruténium-nanorészecskék eloallitasa
és alkalmazasa arének vizes-szerves kétfazisu
hidrogénezési reakcidjaban

Synthesis of Water-soluble Ruthenium Nanoparticles (Ru-NPs)
and their Application in the Aqueous Biphasic
Hydrogenation of Arenes

CSASZAR Zsdfia', Dr. GULYAS Henrik2, Dr. BAKOS Jézsef!, Dr. FARKAS Gergely'

'Szerves Kémia Intézeti Tanszék, Pannon Egyetem,
8200 Veszprém, Egyetem u. 10.
2Department de Quimica Fisica i Inorganica, Univ. Rovira i Virgili,
C/Marcel.li Domingo s/n, 43007 Tarragona, Spain
Tel.: +36 88 624 718, fax: +36 88 624 469,
e-mail: csazsofi@almos.uni-pannon.hu, honlap: www.uni-pannon.hu

ABSTRACT

The catalytic hydrogenation of aromatic hydrocarbons is one of the most important processes in mod-
ern petrochemistry and in organic syntheses as well. However, the easily recyclable heterogeneous catalysts
commonly used in these processes are not always characterized by high activity and selectivity. In this con-
text, it is of particular interest to develop novel catalysts combining the advantageous properties of both ho-
mogeneous (high activity and selectivity) and heterogeneous (stability and recyclability) catalytic systems for
such transformations. The application of water-soluble metal nanoparticles (NPs) in a biphasic aqueous-
organic system offers an ideal solution for the above difficulties.

Here we report the stabilization of new water-soluble RuNPs by sulfonated triaryl phosphines. These
ligands were selected because of their high structural modularity and easy preparation. We also present the
synthesis of the new ligands as well as the influence of their structure on their catalytic activity in the aqueous
biphasic hydrogenation of aromatic hydrocarbons.

OSSZEFOGLALO

Az aromas szénhidrogének katalitikus hidrogénezése a finom- és petrolkémiai szintézisek egyik kie-
melt fontossagi folyamata. A reakcioban altaldnossagban alkalmazott heterogén katalizatorokat enyhébb
koriilmények kozott gyakran kis aktivitds és szelektivitas jellemez. Mindezek alapjan, a heterogén
katalizatorok (nagy stabilitdas és visszaforgathatosag) és homogén fémkomplexek (nagy aktivitds ¢€s
szelektivitas) elonyds tulajdonsagait 6tvozod katalizator-rendszerek kidolgozasa oridsi jelentdséggel bir. A
vizoldhat6é atmenetifém-nanorészecskék katalitikus alkalmazasa egy igéretes megoldast kinal arének vizes-
szerves kétfazisi hidrogénezésének hatékony megvalositasara.

Munkank soran 1j vizoldhat6 Ru-nanorészecskéket allitottunk el6 szulfonalt triaril-foszfinok segitségé-
vel. A ligandumok egyszertien eléallithatok és modularis szerkezettel rendelkeznek. Az 1j katalizatorokat
aromas szénhidrogének vizes-szerves kétfazisu hidrogénezési reakcioiban tanulmanyoztuk.

Kulcsszavak: ruténium-nanorészecskék, szulfonalt foszfinok, vizes-szerves kétfazisa szintézis

Ko6szonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00053, valamint az NKFIH K 115539 és K
128074 azonosité szamu projektek keretében valosult meg.
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POSZTEREK

HPLC metodikafejlesztés a triptofan
és metabolitjainak mérésére

HPLC Method Development
for the Assessment of Tryptophan and its Metabolites

CSEH Edina Katalin®, Dr. VERES Gabor' 2, Prof.
Dr. VECSEI Laszl6"-2, Dr. ZADORI Dénes'

'Department of Neurology, University of Szeged, Semmelweis str. 6., 6725 Szeged, Hungary,
http://www klinikaikozpont.u-szeged.hu/neur/en/
°MTA-SZTE Neuroscience Research Group, Szeged, Hungary
cseh.edina@med.u-szeged.hu

ABSTRACT

As tryptophan and its metabolites are of great interest in certain disorders, several methods with different
chemical and physical aspects have been described for the simultaneous assessment of multiple metabolites.

Here, we describe a reverse-phase high performance liquid chromatography method optimization by
testing different pH values, organic and water phase ratios and column types for the separation of tryptophan,
kynurenine, kynurenic acid, serotonin, anthranilic acid and the two internal standards used for the two differ-
ent detectors (UV and fluorescence). Moreover, due to the effect of the zinc-acetate (ZnAc) concentration on
the measurement of kynurenic acid as a derivatization agent, five ZnAc concentrations in the mobile phase
were tested to see how it influences the sensitivity of the compound.

Finally, the optimized method is tested on biological samples, to see whether it is suitable or not.

OSSZEFOGLALO

Szamos megbetegedésben egyre nagyobb érdeklédés Gvezi a triptofant és metabolitjait, igy kiilonbozo
kémiai és fizikai paraméterekkel jellemezheté modszereket is leirtak az egyes metabolitok mérésére.

Jelen tanulmany célja egy forditott fazisti nagy hatékonysagu folyadékkromatografias modszer optima-
lizalasa, kiilonboz6 pH, szerves és vizes fazis arany, valamint oszlop tipus tesztelésével, amelyek a triptofan,
kinurenin, kinurénsav, antranilsav, szerotonin és a két kiilonb6z6 detektoron (UV és fluoreszcens) alkalmazott
belso standardok elvalasztasara szolgal. Tovabba, mivel a mobilfazisban megjelend cink-acetat derivatizacios
agensként hat a kinurénsavra, megvizsgaltuk, hogy kiilonb6z6 koncentracidiban hogyan befolyasolja a kom-
ponens érzékenységet.

Végiil, megvizsgaltuk az optimalizalt modszer alkalmazhatosagat biologiai mintak mérésével.

Kulcsszavak: triptofan metabolitok, elvalasztasi technika, HPLC.

Koszonetnyilvanitas

A kutatast a GINOP-2.3.2-15-2016-00034 (,,Neurodegenerativ immunologiai korképek molekularis bi-
ologiai alapjai: terapias kisérletek kinureninekkel”) és az EFOP-3.6.1-16-2016-00008 (,,Intelligens élettudo-
manyi technoldgidk, modszertanok, alkalmazéasok fejlesztése és innovativ folyamatok, szolgaltatasok kialaki-
tasa a szegedi tudasbazisra épitve”) palyazatok tamogattas. Dr. Zadori Dénes a Magyar Tudomanyos Akadé-
mia Bolyai Janos Kutatasi Osztondijanak tamogatasaban részesiil.
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POSZTEREK

Kelat- és hidképz6 N-heterociklusos karbén ligandumok
atmenetifém komplexeinek eldallitasa és szerkezetvizsgalata

Synthesis and Structural Investigation
of Transition Metal Complexes Using Chelating
and Bridging N-heterocyclic Carbene Ligand Precursors

Dr. CZEGENI Csilla Enik6!, Dr. UDVARDY Antal?, DE Sourav?, Dr. KATHO Agnes?,
Prof. Dr. JOO Ferenc'2

"MTA-DE Redoxi- és Homogén Katalitikus Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport
°Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1. tel.: (36)-52-512900/22588,
e-mail: nagy.csilla@science.unideb.hu, web: fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

The majority of reported N-heterocyclic carbene (NHC) ligands are monodentate [1] and fewer com-
plexes are known with bidentate di-N-heterocyclic ligands [2],[3]. For a long time our research group studied
stable nucleophilic carbene complexes like N-heterocyclic carbenes. A bridge-functionalized Rh(I)-di-NHC-
dinuclear complex was prepared by reacting the corresponding bis-imidazolium salt with [Rh(COD)Cl], in
presence of potassium carbonate as a highly efficient mild base. The chelating Rh(I)-complexes were obtained
by transmetallation reaction from the silver-NHC-complex. All complexes were characterized by spectrosco-
py and the bridging Rh(I)-carbene-complex by single crystal X-ray analysis.

OSSZEFOGLALO

Az irodalomban kozolt N-heterociklusos karbén (NHC) ligandumok tobbsége egyfogu ligandum [1] és
csak kevesebb kétfogi di-N-heterociklusos ligandum ismert [2],[3]. Kutatocsoportunkban mar régota fo-
glalkozunk stabil N-heterociklusos karbén-komplexek vizsgalataval. A kétmagvi Rh(I)-di-NHC-komplexet a
megfeleld bisz-imidazolium so6, [Rh(COD)CL,], és kalium-karbonat jelenlétében allitottuk eld. A Rh(I)-di-
NHC-kelat-komplexet eziist-NHC-karbén komplexen keresztiil torténd transzmetallalassal nyertiik. A kom-
plexek szerkezetét spektroszkopiasan jellemeztiik, valamint a kétmagva Rh(I)-karbén- komplex szerkezetét
egykristaly rontgendiffrakcios mérés is alatdmasztja.

Kulesszavak: di-NHC-komplexek, kelat-NHC-komplex, rodium

Koszonetnyilvanitas: A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 és a GINOP-2.3.3-15-2016-00004
szamu projekt keretében, az Eurdpai Unié tamogatdsaval, az Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap tars-
finanszirozasaval valosult meg. A szerzOk koszonik a Nemzeti Kutatsi, Fejlesztési és Innovacios alap
tamogatasat (NKFI-1 PD115535, NKFI-FK128333).

Hivatkozasok:

[1] K. Ofele, J. Organomet. Chem. 1968, 12, 42.

[2] S. Burling, L.D. Field, H.L. Li, B.A. Messerle, P. Turner, Eur. J. Inorg. Chem. 2003, 3179
[3] Y.A. Wanniarachchi, M.A. Khan, L.M. Slaughter, Organometallics, 2004, 23, 5881
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Mesterséges és természetes hidroxiapatit adalékokbdl
eléallitott biolivegkeramiak vizsgalata

Synthesis and Characterization of Bioactive Glass-ceramics
Containing Synthetic and Biological Hydroxiapatite

ENISZNE Dr. BODOGH Margit!, CZEDLI Diana'

'Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Anyagmérnoki Intézet,
H-8201 Veszprém, Egyetem u. 10. Pf. 158, Tel.: +36-88/624-266, www.anyagmernok.hu

ABSTRACT

Biomaterials are used to replace or treat certain parts of the human body. Replacement of human bone
tissue can be solved with Ca-phosphates that dissolve in body fluids to allow formation of bone on their sur-
face. The aim of my experiments was to produce and investigate bioactive glass ceramic, which includes pre-
treated animal bone or hydroxyapatite produced by precipitation method.

OSSZEFOGLALO

Az emberi test egyes részeinek, bizonyos funkcidinak helyettesitésére, illetve kezelésére kiilonbozo bi-
oanyagok szolgalnak. Az emberi csontszovetek potlasat Ca-foszfatokkal tudjak megoldani, melyek a test-
nedvekben feloldodva lehetévé teszik a felilletiikon a kozvetlen csontképzodést. Kisérleteim soran
biotlivegkeramiakat allitottam eld elokezelt allati csont 6rlemény és csapadékos modszerrel eldallitott hidrox-
iapatit felhasznalasaval.

Kulcsszavak: biokompatibilitas, kalcium-foszfat, hidroxiapatit, szemcseméret, porozitas
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POSZTEREK

Borral és bizmuttal médositott
heterogén fotokatalizatorok eldallitasa és vizsgalata

Preparation and Study of Boron and Bismuth
Co-doped Heterogeneous Photocatalysts

FONYO Maté, KULCSAR Petra’, SZABONE Dr. BARDOS Erzsébet',
Dr. HORVATH Otté', Dr. ZSIRKA Balézs?, KRISTOFNE Dr. MAKO Eva?,
Dr. DOBRADI Annamaria3, Dr. JUZSAKOVA Tatjana?

Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Altalanos és Szervetlen Kémia Intézeti Tanszék'
Kornyezetmérnoki Intézet?, Anyagmérnoki Intézet?
8200 Veszprém, Egyetem utca 10., e-mail: fonyo.mate97520@gmail.com

ABSTRACT

The aim of our research is to prepare a visible light active heterogeneous photocatalyst, which can de-
grade organic pollutants dissolved in water, and which can be efficiently used as photoactive component of
self-cleaning surfaces. Boron and bismuth co-doped TiO, was prepared by sol-gel procedure. The processes
during calcination were inspected by thermal analysis. The structure of the nanoparticles produced was char-
acterized by X-ray diffraction and Raman spectroscopy. Also the band gaps of these photocatalysts were
measured. The photocatalytic activity was characterized by the production rate of hydroxyl radicals, in addi-
tion oxalic acid and titan yellow were used as target pollutants in the degradation experiments.

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk célja olyan lathatd fénnyel is gerjesztheté heterogén fotokatalizatorok eldallitasa volt,
melyek képesek a vizben oldott szerves szennyezdanyagok lebontasara, és hatékonyan alkalmazhatoak
oOntisztulo feliiletek fotoaktiv komponenseként. Szol-gél eljarassal borral és bizmuttal modositott TiO
katalizatorokat allitottunk el6. Termikus analizissel kovettik nyomon a kalcinalds soran végbemend
folyamatokat. Raman spektroszkopiaval és rontgendiffrakcioval vizsgaltuk a katalizatorok fazisosszetételét,
valamint meghataroztuk gerjesztési kiiszobenergidjukat is. Fotokatalitikus aktivitasukat egyrészt a
hidroxilgyok képzodési sebességével jellemeztiik, masrészt a lebontasi kisérletekben modellvegytiletként
oxalsavat ¢€s titansargat alkalmaztunk.

Kulcsszavak: fotokatalizis, titan-dioxid, 1athato fény, modositott katalizator, ontisztul6 feliilet

A kutatas az EFOP-3.6.1-16-2016-0001 projekt ¢s az Emberi Eréforrasok Minisztériuma UNKP-18-1
kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag programjanak timogatasaval késziilt.
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Ujszerii diimin-alapu rézkomplexek kialakitasa
és hasznalatuk fotoredox katalizatorként

Design of Novel Diimine-based Copper Complexes and Their
Application as Photoredox Catalysts

FOLDESI Tamas, NAGY Balint, ADAMIK Réka, SIPOS Gellért, NOVAK Zoltan

ELTE Katalizis és Szerves Szintézisek Kutatocsoport, Edtvds Lorand Tudomanyegyetem (ELTE) -
Pazmany Péter stny. 1/A 1117 Budapest, Magyarorszag
E-mail: foldesit@zng.elte.hu Honlap: zng.elte.hu

ABSTRACT

Renewable resources became very important in the last decades. Accordingly, applying visible light in
organic synthesis became one of the most examined area of the synthetic chemistry. In a photocatalytic reac-
tion, a metal complex or an organic dye generates radicals which could take part in a catalytic cycle. One of
the critical aspects of this synthetic technique is the use of expensive metal based catalysts Beside this, catalyst
ligands could be prepared by only cumbersome multistep syntheses.

Although many attempts were performed to use non-precious metals, for example copper, the chelating
agents remained unchanged in most cases. Our work aimed to develop a cheap alternative of these complexes.
Using copper as the metal core and diimine based ligand obtained from ethylenediamine and aromatic alde-
hydes we prepared a series of complexes, which could be used in photocatalytic reactions. After optimization
of an initial atom-transfer radical addition (ATRA) reaction using styrene and carbon tetrabromide, an exten-
sive structure-reactivity relationship was performed by systematic modification of the structure of the ligands.

OSSZEFOGLALO

Az utobbi évtizedekben kiemelkedden fontossa valt a megujuld eréforrasok hasznalata. Ennek megfele-
16en, a lathato fény alkalmazasa szerves szintézisekben a szintetikus kémia egyik vezetd teriiletévé valt. A
fotokatalitikus reakciokban egy fémkomplex vagy egy szerves festékanyag szabadgyokoket képez, amelyek
azutan katalitikus ciklusban tudnak részt venni. Az egyik kritikus problémaja ezen szintetikus modszereknek,
hogy rendkiviil draga fémek szolgalnak a katalizatorok alapjaul, és az elterjedt katalizator-ligandumok eldal-
litasa is csak koriilményes tobblépéses szintézisekben valdsithaté meg.

Habar szamos probalkozas tortént nem-nemesfémek hasznalatara, mint a réz, a kelatligandumok a
legtdbb esetben valtozatlanul maradtak. Munkank céljaul az ilyen komplexek olcsé alternativainak eléallitasat
tliztiik ki. Szamos, fotokatalitikus reakciokban jol hasznalhatdé komplexet sikeriilt eldallitanunk, melyeknek
fémcentrumaul réz, ligandumaként pedig etilén-diaminbol és aromas aldehidekbdl szarmaztatott diiminek
majd egy atfogd szerkezet-reaktivitas Osszefliggés vizsgalatot végeztiink a ligandumok szerkezetének
szisztematikus valtoztatasaval.

Kulesszavak: addicid, fotokémia, rézkomplexek, szerkezet-reaktivitas 0sszefliggés.
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Bioetanol cukornadbdl torténo eloallitasanal visszamaradt
szilard hulladék hagyomanyos pirolizise

Conventional Pyrolysis of Solid Wastes Biomass Obtained
from Sugar Cane Bioethanol Industry

Dr. GAL Emese?, Dr. SAUCIUC Anca b, Dr. BREM Balazs 2, MOLNAR Eva-Andrea?

aBabes-Bolyai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,
Cluj-Napoca, Arany Janos Street, No. 11.
®ROCAT Synfuels SRL, Str. Valea Cetatii nr. 22, Brasov, jud. Brasov

ABSTRACT

Pyrolysis is a promising technology for producing liquid fuel, as thermo-chemical degradation of ligno-
cellulosic biomass into solid, liquid and gaseous fuel in the absence of an oxidizing agent'. The physical and
chemical composition of biomass will affect pyrolysis process and will have a significant influence over the
properties and composition of pyrolysis products. The most effective catalysts used for biomass conversion to
liquids are zeolite catalysts due to their porous structure and acidic properties®.

Biomass samples received from Universidad del Valle, Cali-Colombia, have been used as feedstock for
conventional pyrolysis. The chemical composition of pyrolysis bio-oils was determined using GC-MS-
QP2010 Plus mass spectrometer, *C-NMR, FT-IR measurements.

OSSZEFOGLALO

A pirolizis eljaras igéretes technologia iizemanyag eldallitasara, mivel a lignocellul6z biomassza oxida-
l6szer hianyaban termokémiai lebomlasa szilard, folyékony és gaz halmazallapotl tiizel6anyagot ered-
ményez'. A biomassza fizikai és kémiai 6sszetétele befolyasolja a pirolizis folyamatat, és jelentds befolyast
gyakorol a pirolizis termékkeverék tulajdonsagara és Osszetételére. A biomassza pirolizisénél leghatékon-
yabbnak bizonyul6 katalizator tipisok a zeolitok, melyek porozus szerkezetiik és savas tulajdonsagaik miatt
hasznalatosak®.

A hagyomanyos pirolizis eljarashoz hasznalt biomasszat Cali-Columbia, Universidad de Valle szolgal-
tatta. A pirolizisb6l szarmazé bio-olaj frakcidk kémiai Osszetételének a meghatarozasa tomegspektrométerrel
kapcsolt gazkromatografias, *C-NMR valamint FT-IR mérésekkel tortént.

Kulcesszavak: biomassza, pirolizis, GC-MS, FT-IR
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POSZTEREK

Au, Pt/TiO; alapu kompozitok fotokatalitikus aktivitasanak
és okotoxikologiai hatasanak vizsgalata

Investigating the Photocatalytic Activity and Ecotoxicology
of Au, Pt/TiO, Composite Photocatalysts
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ABSTRACT

In the present research gold and platinum nanoparticles were deposited simultaneously on three differ-
ent commercial titania photocatalysts (Evonik Aeroxide P25, Aldrich rutile and Aldrich anatase). For the syn-
thesis of the composites two noble metal reduction methods (in situ and impregnation) and three noble metal
deposition routes (i.e., by changing their deposition order, Au/Pt, Pt/Au, and Au-Pt simultaneously) were
used. The photocatalytic performances of the nanocomposites were evaluated under UV irradiation, through
degradation of oxalic acid and photocatalytic hydrogen production. The morphological and structural proper-
ties were studied/investigated by using DRS, TEM, HRTEM, EDX and XRD. Furthermore, the ecotoxicity of
the composites was investigated using Lemna minor growth inhibition tests using static “lake” approach com-
pleted by DLS and ROS indirect measurements. The toxic effect of the composites which showed the highest
photocatalytic activity did not differ from that of their commercial counterparts, showing that these nanoparti-
cles were eco-friendly. This result shows the great capacity of these materials to be used in the next future in
photocatalytic applications.

.Keywords: composites, phenol, Lemna minor, ecotoxicological investigations.

OSSZEFOGLALO

Jelen kutatasaink soran arany és platina nanorészecskéket valasztottunk le harom kiilénboz6 kereske-
delmi TiO; alapu fotokatalizatorra (Evonik Aeroxide P25, Aldrich rutil és Aldrich anataz). A kompozitok el6-
allitasara két modszert (in situ és impregnalast) alkalmaztunk, harom szintézis sorrendet alkalmazva (el6szor
egyik, majd a masik nemesfémet valamint szimultan levalasztassal). A nanokompozitok fotokatalitikus haté-
konysagat UV megyvilagitas alatt, oxalsav bontasan ¢s hidrogén fejlesztésen keresztiil vizsgaltuk. A szerkezeti
sajatossagokat DRS, TEM, HR-TEM, EDX ¢és XRD segitségével vizsgaltuk. Tovabbi 1épéslént, a kompozitok
okotoxikologiai hatasat is vizsgaltuk Lemna minor ndvekedés inhibicios tesztek segitségével, DLS és ROS
kozvetett modszerek segitségével. Az eredmények azt mutattak, hogy a kompozitok hatdsa nem kiilonbozott
jelentdsen a kereskedelmi katalizatorokétdl, azt mutatva, hogy ezek az anyagok biztonsaggal felhasznalhatoak
a jovo fotokatalitikus alkalmazasaiban..

Kulesszavak: kompozitok, fenol, Lemna minor, Okotoxikologiai vizsgalatok.
Koszonetnyilvanitas: A szerzok koszonetitket szeretnék kifejezni az anyagi tamogatasért a

GINOP-2.3.2- 15-2016- 00013 és a PN-III-P1-1.1-TE-2016-1588 palyazatoknak. K.G. készonetét fejezi ki az
NKFIH-PD-125311 péalyazatnak az anyagi tamogatasért.

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2018 95



POSZTEREK

Kiralis vegylletek elvalasztasa soran kialakulé
kolcsonhatasok elméleti hatterének vizsgalata
HPLC és SFC médszerek alkalmazasaval

Investigation of the Theoretical Background of Interactions
in the Separation of Chiral Compounds
Using HPLC and SFC Methods
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ABSTRACT

Most biologically and pharmacologically important molecules are chiral compounds which may cause
various biological effects, therefore increased attention is placed on the separation of two enantiomers. In this
work, the separation of an anti-malarial drug, mefloquine was performed on a new generation chiral zwitteri-
onic stationary phase (Zwix (-) column) using HPLC and SFC methods and studied the theoretical back-

ground of the seperation.

OSSZEFOGLALO

Ismert, hogy a legtobb biologiailag és farmakologiailag fontos molekula kiralis vegyiilet, amelyek
kiilonb6zo biologiai hatast fejthetnek ki, ezért napjainkban egyre nagyobb hangsulyt fektetnek az enantio-
merek elvalasztdsara. Munkank soran egy malaria ellenes gyogyszerhatdoanyag, a meflokin enantiomerek
elvalasztasat végeztem HPLC és SFC moddszerekkel egy 0j generacids kiralis ikerionos alloéfazison (Zwix (-)

oszlop), valamint vizsgaltam annak elméleti hatterét.

Kulesszavak: enantiomer, HPLC, SFC, sztochasztikus modellezés, termodinamikai paraméterek
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POSZTEREK

Gyulladas csokkentd és reuma elleni kenécs
fejlesztése és vizsgalata

The Development and Analysis of an Ointment for Inflamation
Reduction and Reuma Treatment

Dr. JURCA Tinde ™', Dr.MARIAN Eleonora1,rDr.PALLAG Annaméria1,’Dr. VICAS
Laura', Dr. SUCIU Ramona Nicoleta’, Dr. BACSKAY lIdiké2, Dr. FEHER Palma2
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Egyetem tér 1, Debrecen, Hungary
"Corresponding author: jurcatunde@yahoo.com, Tel:0040722476454

ABSTRACT

During our experiments, we developed a diclofenac and calendula officinalis containing ointment for
external administration which contains penetration regulating and surface active components. We studied the
ointment’s homogeneity and consistency, and we also conducted in vitro examination, consequently study-
ing the release of the active agent from the carrier and the penetration through a membrane with the Franz
diffusion cell. With the antioxidant capacity measuring method that uses the DPPH radical’s fixation we also
measured the antioxidant capacity of the ointment.

OSSZEFOGLALO

Kisérleteink soran, kiils6leges alkalmazasra fejlesztettiink ki egy diklofenakot és koromviragot tar-
talmazé kendcsot, amely penetraciofokozo és feliiletaktiv komponenseket tartalmaz. Ennek a kendcsnek a
homogenitas és konzisztencia vizsgalatat végeztiik el, valamint az in vitro vizsgalat is kiviteleztiik, melynek

cy ey

Franz diffuzios cella segitségével. A DPPH gyok megkotésén alapuld antioxidans kapacitast méré modszerrel
a kendcs antioxidans hatédsat is lemértiik.

Kulesszavak: Gyulladas csokkentd kendces, diklofenak, koromvirag, in vitro, diffuzios cella
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POSZTEREK

Szén nanocsovek alkalmazasa a kornyezetvédelemben

Carbon Nanotubes for Environmental Mitigation

Dr. JUZSAKOVA Tatjana’, AL-JAMMAL Noor!, Dr. CRETESCU Igor?,
Dr. DOMOKOS Endre', Dr. CSAVDARI Alexandra?®

! Institute of Environmental Engineering, University of Pannonia,
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3 Faculty of Chemistry and Chemical Engineering, Babes-Bolyai University,
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ABSTRACT

The goal of the research was to elaborate novel high performance adsorbents for cleaning up the sur-
face waters. The surface modification of the multi-walled carbon nanotubes was implemented by a micro-
emulsion technique. The properties of the unmodified and surface modified multi-walled carbon nanotubes
were investigated by different techniques including BET and XRD. Found features were correlated with the
petroleum removal efficiency by means of methods such as TOC and GC.

Keywords: modification of carbon nanotubes, adsorbents, waste water treatment, oil pollution

Acknowledgement: This work was supported by GINOP-2.3.2-15-2016-00016 project: Excellence of
strategic R+D workshops: Development of modular, mobile water treatment systems and waste water treat-
ment technologies based on University of Pannonia to enhance growing dynamic export of Hungary.

OSSZEFOGLALO

A kutatomunka célja nagy hatékonysagli szén nanocsovek kifejlesztése volt kornyezetvédelmi ap-
plikaciokra. A szén nanocsovek modifikalasa mikroemulzios technikaval tortént. A modositott ¢és
modositatlan szén nanocsovek morfologiai és feliiletkémiai vizsgalata BET, XRD technikakkal tortént. A
kiilonb6z6 adszorbensek petroleum felszini vizekbdl torténd eltavolitasi hatékonysagat kiilonbozo technikak-
kal (TOC, GC) kovettiik és korrelaltattuk az adszorbensek feliileti tulajdonsagaival.

Kulesszavak: szén nanocsdvek modifikalasa, adszorbensek, szennyviztisztitas, olaj szennyezés
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Funkcionalis aldehid deformilaz enzimmodellek eloallitasa

Production of Functional Aldehyde
Deformylase Enzyme Models

Dr. KAIZER Jézsef!, Dr. KRIPLI Balazs', TOROK Patrik'

'Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Kémia Intézet, Szerves kémia Intézeti Tanszék, H-8200
Veszprém, Wartha V. u. 1. « Telefon: (+36 88) 624-719 « www.uni-pannon.hu

ABSTRACT

In my research, I model the nonhem-type cyanobacterial aldehyde deformylase enzyme that plays an
important role in nature and examine the deformylation reaction of the enzyme model with different substrate
compounds. As a starting point, | generate the dual-core Fe(Ill) peroxo complexes in situ from Fe(Il) precur-
sor complexes by the addition of H>O,. I use as substrate phenylacetaldehyde and 2-phenylpropionaldehyde.
The reaction is followed by UV-Vis spectroscopy and the catalytic reaction by GC-MS technique. These re-
sults can help you understand the functioning of oxidoreductase enzymes.

OSSZEFOGLALO

Kutatdomunkam soran a természetben fontos szerepet betoltdé nemhém-tipusu cianobakterialis aldehid
deformilaz enzimet modellezem és kiilonb6z6 szubsztratvegyliletekkel vizsgalom az enzimmodell deform-
ilezési reakciojat. Kiindulasként Fe(Il) prekurzor komplexeket hasznalok, melyekbdl in situ képzem, H,O;
hozzaadasaval, a modellként szolgald kétmagvii Fe(Ill) peroxo komplexet. Szubsztratként fenilacetaldehidet
¢és 2-fenil-propionaldehidet hasznalok. A lejatsz6dd reakciot UV-Vis spektroszkopiaval kdvetem, illetve a
katalitikus reakciot GC-MS technikaval vizsgalom. Ezen eredmények segitségével kozelebb juthatunk az oxi-
doreduktaz enzimek mitkodésének megértéséhez.

Kulesszavak: enzim, divastartalmi, nemhém, deformilaz
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POSZTEREK

Magnézium-oxiddal médositott TiO, fotokatalizatorok
eléallitasa és aktivitasuk vizsgalata

Synthesis and Characterization
of Magnesium-oxide Doped TiO, Photocatalyst
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8200 Veszprém, Egyetem utca 10., e-mail: kocsis.gabor03@gmail.com

ABSTRACT

In our work, titanium dioxide produced by a sol-gel process was modified by magnesium ions. Magne-
sium is a good candidate for this purpose because the ionic radii of Mg®* (145 pm) and Ti*" (176 pm) are not
too different, hence magnesium ions can be built into the grid structure. The produced catalysts were charac-
terized by X-ray diffraction (XRD), Raman-spectroscopy, and scanning electron microscopy (SEM). Also the
band gaps of these photocatalysts were measured. Their activity were determined by measuring the amount of
active radicals produced in photo-induced processes.

OSSZEFOGLALO

Munkéank soran a szol-gél eljarassal eldallitott titin-dioxidot magnéziumionokkal moédositottuk. A
magnézium azért j6 valasztas, mert a Mg®* (145 pm) és a Ti* (176 pm) ionsugara meglehetdsen kozel van
egymashoz, igy a magnéziumion konnyen be tud épiilni a racsszerkezetbe. Az eléallitott katalizatorokat ront-
gendiffrakcioval (XRD), Raman-spektroszkopiaval, pasztazod elektronmikroszkopids modszerrel (SEM)
mindsitettiik, majd meghataroztuk gerjesztési kiiszobenergiajukat. Aktivitasukat a fotoindukalt folyamatokban
keletkez6 aktiv részecskék mennyiségének mérésével ellendriztiik.

Kulesszavak: fotokatalizis, katalizator, MgO-TiO,, gerjesztési kiiszobenergia, hidroxilgyok

A kutatas anyagi hatterét a GINOP-2.3.2-15-2016-00016 és az EFOP-3.6.1-16-2016-00015 palyazatok
biztositottak.
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POSZTEREK

A human FER tirozin kinaz molekularis kl6nozasa
és heterolég expresszidja

Molecular Cloning of Human Tyrosine Kinase FER
and Heterologous Expression
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ABSTRACT

In our days, the main purpose of many researches is to know the regulation of tyrosine kinase proteins
and signaling pathways. Tyrosine kinases are signal transduction proteins capable of phosphorylation of tyro-
sine residues. The human FER kinase includes to the protein-tyrosine kinase oncogene family and it has role
in tumore-related properties in many cancer types. Tyrosine-protein kinase Fer is an enzyme which regulates
cell-cell adhesion and with the growth factor receptors mediates signaling from the cell surface to the cyto-
skeleton. It plays important role in the microtubule assembly and cell migration. In this study we designed
primers to amplificate the DNA sequence of FER kinase from human tissue. These amplified DNA sequence
was cloned in pET20b vector to expression of these proteins in Esherichia coli cells.

OSSZEFOGLALO

Napjainkban szamos kutatas f6 céljat képezik a tirozin kinaz fehérjék és jelatviteli utvonalaik szabalyo-
zasanak megismerése. A tirozin kindzok olyan jelatviteli fehérjék, amelyek képesek tirozin maradvanyok
foszforilalasara. A humén FER kinaz a fehérje-tirozin kindz onkogén csaladba tartozik, és tumorral kapcsola-
tos tulajdonsagaiban szerepet jatszik szamos rak tipusbanA FER kinaz egy olyan enzim, amely szabalyozza a
sejt-sejt adhéziot, és a ndvekedési faktor receptorokkal kozvetiti a sejtfelszintdl a citoszkeletonig torténd jelat-
vitelt. Fontos szerepet jatszik a mikrotubulus 6sszeszerelésben €s a sejtmigracioban. Kutatasunk soran olyan
primereket terveztiink, amelyek a FER kinaz DNS-szekvenciajat amplifikaljak az emberi szovetekbol. Ezeket
az amplifikalt DNS-szekvenciakat pET20b vektorba klonoztuk, a fehérje Esherichia coli sejtekben valo
expresszidjahoz.

Kulcsszavak: tirozin kindz, FER, rekombinans konstrukcio, molekuléris klonozas, heterolog ex-
presszio
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POSZTEREK

A ZnO/Pt/redukalt grafit-oxid harmas kompozit
fotokatalizatorok elGallitasa és dsszehasonlitasa
kémiai redukcios és impregnalas médszerrel

Comparison of ZnO/Pt/rGO Ternary Composites Synthesized
by Chemical Reduction with Multistep Impregnation
and One-pot Synthesis Method
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ABSTRACT

In the present study, ternary composite of ZnO, Pt and reduced graphite oxide were prepared by chemi-
cal reduction with NaBH4. The effect of each component upon the ternary system was investigated by ”step-
by-step” synthesis method followed by an impregnation to form the composite and compared to the one-pot
synthesis of the ternary composite. The obtained materials were characterized by XRD, SEM, IR techniques
and the photocatalytic activity was measured by the degradation of methylorange under UV light irradiation.

Keywords: NaBHs, ZnO/Pt/rGO, ternary composite, chemical reduction, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

Jelen kutatas soran ZnO/Pt/redukalt grafit-oxid tercier kompozit fotokatalizator rendszert allitottunk eld
kémiai redukciés modszer hasznalataval. A komponensek kompozitra gyakorolt hatasat a kompozit tobb 1épé-
ses redukcios eldallitassal, valamint impregnalassal eldallitott vizsgalataval hataroztuk meg. Az eléallitott ka-
talizatorok jellemzése XRD, SEM, IR anyagvizsgalati modszerekkel hataroztuk meg, valamint a
fotokatalitikus aktivitast metilnarancs UV fény hatasara tortén6 bontésa soran hataroztuk meg.

Kulcsszavak: NaBH,, ZnO/Pt/rGO, tercier kompozit, kémiai redukalas, fotokatalizis

Koszonetnyilvanitas: Pap Zsolt kdszonetét szeretné kifejezni a Magyar Tudomanyos Akadémia altal
meghirdetett Prémium posztdoktori kutatdi programjanak az anyagi tdmogatasért
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Ikerionos alléfazisok tulterheléses vizsgalata

Overloading Study of Zwitterionic Stationary Phases
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ABSTRACT

Nowadays the enantioselective separation of chiral molecules has great importance, especially in phar-
maceutical industry. On the Cinchona-alkaloid based Chiralpak ZWIX(+) and ZWIX(-) chiral stationary
phases, simultaneous anion- and cation-exchange takes place. Nonlinear chromatography was used to investi-
gate the retention mechanisms. The columns were overloaded, and the inverse method was used for the calcu-
lation of the parameters of bi-Langmuir isotherms.

OSSZEFOGLALO

Manapsag a kiralis vegyliletek enantioszelektiv elvalasztasanak nagyon fontos szerepe van, kivaltképp
a gyogyszeriparban. A kinolin alapt Chiralpak ZWIX(+) és ZWIX(-) kiralis allofazisokon egyidejtileg anion-
¢és kationcsere is lejatszodik. Méréseink soran nemlinedris kromatografiat alkalmaztunk a retenciés mecha-
nizmusok megismerése céljabol. Az oszlop-tulterheléses vizsgalatok soran inverz moddszer alkalmazasaval
meghataroztuk a bi-Langmuir izoterma paramétereit.

Kulesszavak: kiralis elvalasztds, kinin és kinidin alapu ikerionos allofazisok, nemlinearis kroma-
tografia, oszloptulterhelés, inverz mddszer
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ABSTRACT

Membrane separation is a widely used technique where one of the important hurdles is the membrane
fouling. The resistances, the driving force, the hydrodynamic properties of the membrane-liquid surface are
the most significant influential parameters on permeate flux. Modelling of the membrane fouling is currently a
focus area of the investigations. In our work, the barely known semi-empirical Makardij-model is shown on
filtering the real and model fermentation liquids. The coefficients of the model were proved to be helpful to
describe the two effects involved in flux changes. The dependency on speed of the crossflow was not verified
in every experimental case. According to our measurements the dependency on speed of crossflow was un-
doubtedly proven on the fermentation broths, probably because of the particles with a wide range of size dis-
solved in them.

OSSZEFOGLALO

A membranszeparacid széles korben alkalmazott elvalasztasi eljaras, de alkalmazhatosaganak jelentds
akadalya lehet a membran eltomdédés. A membran ellenallas, az egységnyi membranfeliiletre es6 miiveleti
hajtoerd, a membran-folyadék hatarfeliilet hidrodinamikai koértilményei jelentds befolyasolo szereppel birnak
a permeatum fluxusara. A kutatasok jelentds része a membraneltomédés modellezésével foglalkozik. Mun-
kankban a kevésbé ismert Makardij-féle félempirikus modellt alkalmaztuk modelloldatok és valos
fermentlevek sziirésénél. A modell két egyiitthatoja egyértelmiien meghatarozza a fluxust befolyasold kétféle
mechanizmus szerepét, am az egyiitthatoknak az aramlasi sebességtol valo fliggetlensége nem minden esetben
igazolhat6. Méréseink sordn a tobbféle, széles mérettartomanyba sorolhat6 oldott komponenseket tartalmazo
oldatok esetében (esetiinkben fermentlé) a keresztaramlasi sebességtol torténd fliggés egyértelmiien bizonyit-
hato.

Kulcsszavak: Makardij-modell, fermentlé, keresztaram, ultrasziirés,

Koszonetnyilvanitas: A szerz6k koszonetet mondanak az EFOP-3.6.2-16-2017-00010-RING 2017 és
az NKFIH/OTKA K-112096 programok pénziigyi timogatasanak. Lemmer Baldzs munk3jat az Uj Nemzeti
Kivalosag Program (Emberi Er6forrasok Minisztériuma; palyazati azonositdo: UNKP-18-3-1V-SZTE-29)
tdmogatta.
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Titan dioxid fotokatalitikus aktivitasanak vizsgalata
E. coli esetében

The Effect of Titania on E. Coli Bacteria

LUKACS Alexandra'2, MATYAS Eszter!, SASZET Kata2, PAP Zsolt?3,
CZEKES Zsolt?, PAPP Judit’

' Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Bioldgia és Geoldgia Kar, Magyar Biolégiai és Okolégiai In-
tézet, Clinicilor 5-7, Kolozsvar, RO-400006
2 Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Nanostrukturalt Anyagok és Bio-Nano Feliuletek Kézpontja, In-
terdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Intézete, Treboniu Laurian 42, Kolozsvar, RO-400271
3 Szegedi Tudomanyegyetem, Kérnyezetkémiai Kutatécsoport, Természettudomanyi és Informatika
Kar, Tisza Lajos krt. 103, Szeged, HU-6725

ABSTRACT

One of the most common causes of infections during hospitalization are the microorganisms which ad-
here to different surfaces and objects. There are several experiments, with the goal of designing easy to use
materials which are effective and environmentally friendly, without the risk of creating multidrug resistant
strains. The use of TiO, as photocatalysts seems to be a good option for creating effective antimicrobial sur-
faces. The antimicrobial effect of these are based on their photocatalytic activity and mechanical interactions.
In the presence of light these create reactive radicals, which destroy the cellular walls of microorganisms. Dur-
ing our studies, we have observed the effect of TiO on E. coli strains, in dark, under Vis or UV irradiation
conditions. The antimicrobial effect was observable in all studied circumstances within 120 minutes.

OSSZEFOGLALO

A korhazi fertézések leggyakoribb okozoi a kiilonbozo feliileteken és eszkdzokon talalhatd patogén
mikroorganizmusok. Szamos kutatas zajlik, amelynek f6 célja olyan anyagok kifejlesztése, amelyek alkal-
mazésa egyszerll, hatékony és kornyezetbarat, de hatdsara nem all fenn a veszély a multidrog rezisztens
torzsek kialakulasara. A TiO, fotokatalizatorkénti alkalmazasa jo lehetdség a mikroorganizmusok hatékony
elpusztitasara. Antimikrobialis hatasa a fotokatalitikus aktivitdsan és mechanikai koélcsonhatason alapszik.
Fény jelenlétében keletkezo reaktiv oxigén gyokok roncsoljak a baktériumok sejtfalat ezaltal elpusztitva oket.
Kutatasunk soran a TiO, antimikrobidlis hatasat Escherichia coli torzseknél vizsgaltuk, sotétben, lathato-és
UV- fényben. Mindharom esetben megfigyelhetd volt az antimikrobialis hatds mar 120 percen beliil.

Kulcsszavak: antimikrobialis hatas, fotokatalizis, T10,, E. coli
Koszonetnyilvanitas: A szerzOk koszonik az anyagi tamogatast a PN-III-P1-1.1-TE-2016-1588 jelii
palyazatnak, és az MTA Prémium posztdoktori palyazatanak.
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loncsere vizsgalata magas natrium-klorid tartalmui kozegben

Examination of lon Exchange Capacity from High Sodium-
Chloride Solution

MIHALKO Andrea’, HARNOCZ Lilla', FARKAS Laszl6', FODOR Karoly',
KOVACS Gabor!, NAGYNE BAGO Judit!, VARGA Krisztina'

'BorsodChem Zrt. , H-3700 Kazincbarcika, Bolyai tér 1.

ABSTRACT

Ion exchange method is one of the most effective processes for adsorption of different metal ions. This
research was focused on the elimination abilities of different metal ions under laboratory conditions in the
case of high or extra high sodium-chloride concentration.

The type of the different ion exchange resins applied for the elimination of different metal ions is intro-
duced in the following poster. The resin capacity and the selectivity change were studied modifying the flow-
ing substance condition parameters (pH, temperature, etc.).

OSSZEFOGLALO

A kiilonboz6 fémionok megkotésének egyik igen hatékony eszkdze az ioncserés eljaras. Laboratoriumi
koriilmények koézott megvizsgaltuk a kiilonbdzo fémionok eltavolitasi lehetdségeit a szokasoshoz képest nagy,
egyes esetekben extrém magas natrium-klorid koncentracio mellett.

A poszter keretein beliil bemutatasra kertil, hogy a kiilonb6z6é fémionok eltavolitasara milyen tipusu
ioncseréld gyantakat alkalmaztunk. Tanulmanyoztuk a gyantak kapacitasat, valamint az aramld kdzeg egyes
paramétereinek modositasaval (pH, homérséklet, stb) a gyantak szelektivitasanak valtozasat.

Kulcsszavak: ioncserélo gyanta, kapacitas, fémion eltavolitas

106 EMT



POSZTEREK

A fekete ribiszkében (Ribes nigrum L.) talalhaté antocianok
Soxhlet-extrakcios kinetikajanak vizsgalata

Kinetic Study of Soxhlet Extraction of Anthocyanins
from Blackcurrant (Ribes nigrum L.)

drd. MIHOK Emé&ke'2 , Dr. ALBERT CstIaZ, Dr. MOLNOS Evaz, GYENGE Szidénia?,
drd. ANDRAS Csaba Dezs®?

'Debreceni Egyetem, Mez6gazdasag-, Elelmiszertudomanyi és Koérnyezetgazdalkodasi Kar,
H-4032 Debrecen, Boszérmeényi ut 138., Magyarorszag.
email: mihok.emoke@agr.unideb.hu
2Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem, Csikszeredai Kar, Elelmiszertudomanyi Tanszék,
RO-530104 Csikszereda, Szabadsag tér 1., Romania.

ABSTRACT

Nowadays, the importance of integrate plant processing is growing, because valuable raw materials
could be obtained from previously unused byproducts using additional operations in the technology. At the
same time, the cultivation of blackcurrant is spreading in our region, a fruit that is primarily used for juice
production by pressing. The recovery of the large amount of blackcurrant peel generated during the process is
not solved, being composted or used as soil fertilizer, despite the fact that it contains high amount of valuable
bioactive polyphenols and anthocyanin glycosides.

In our research, the kinetics of ethanol extraction of anthocyanins was studied using a modified labora-
tory Soxhlet extractor, which allowed sampling during the process. The increasing concentration of compo-
nents in the samples was monitored with Carry 500 UV-VIS spectrophotometer at 544 nm wavelength. The
qualitative analysis was performed by HPLC using a DAD detector and C18 column.

Keywords: blackcurrant, anthocyanins, Soxhlet extraction, solvent recirculation, kinetic parameters

OSSZEFOGLALO

Napjainkban nagy fontossaggal bir a névények integralt feldolgozasa, amely soran az eddig fel nem
hasznalt melléktermékekbol értékes alapanyagok nyerhetok ki komplex feldolgozasi miiveletek részeként.
Székelyfoldon jelentdés mennyiségli fekete ribiszke termesztés folyik, amelyet foként gytimolcslé eldallitasara
hasznalnak. A préselés soran nagy mennyiségii héj keletkezik, melynek értékesitése nem megoldott. Sok eset-
ben komposztalasra vagy talajban torténd beszantasra keriil, annak ellenére, hogy nagy mennyiségben értékes
bioaktiv polifenolokat, antocian glikozidokat tartalmaz.

Kutatasunk soran az antocianok etanollal torténd extrakcios kinyerésének kinetikajat tanulmanyoztuk
egy modositott laboratoriumi Soxhlet-extraktort alkalmazva, mely lehetévé tette a folyamat kdzbeni
544 nm hullamhosszon. A mindségi vizsgalatot HPLC késziilékkel DAD detektorral és C18 oszloppal
végeztik.

Kulcsszavak: fekete ribiszke, antocianok, Soxhlet-extrakcid, oldoszer recirkulacio, kinetikai para-
méterek
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Koffein meghatarozasa teakbél HPLC-MS/MS maédszerrel

Determination of Caffeine Content in Tea
by Means of HPLC-MS/MS Method

Dr. MUNTEAN Norbert!, SZEREDAI Bettina-Déra, Dr. TOTOS Rébert

'Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és vegyészmérndki Kar, Fizikai-kémia Tanszék
400 028 Kolozsvar (Cluj), Romania, str. Arany Janos nr. 11
Tel: +40-(0)264--593833; Fax: +40-(0)264-590818; www.chem.ubbcluj.ro; 'email:
mtnorbi@gmail.com

ABSTRACT

The aim of this study was to determine the content of caffeine in four types of tea (white, green, oolong
and black) by means of HPLC-MS method. The total caffeine content of tea leaf was also studied using ultra-
sound assisted extraction method.

OSSZEFOGLALO

Az egyik leggyakrabban fogyasztott koffeintartalmu ital a Camellia sinensis teafiibol késziilt tea. A
teafli feldolgozasa jelentdsen befolyasolja annak koffeintartalmat. Kutatasunk soran, felhasznalva 12
teamintat, megallapitottuk, hogy milyen 0sszefliggés van a teatipus (fekete, z6ld, oolong, fehér) és annak a
koffeintartalma kozott. Ultrahanggal segitett extrakciot alkalmazva meghataroztuk a teafii teljes koffein tar-
talmat. Extrahaloszerként benzoesav vizes oldatat illetve metanolt hasznaltunk.

Kulcsszavak: tea, koffein, HPLC-MS/MS
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Apoptoézist inhibalé fehérjék BIR3 doménjanak a bioszintézése,
tisztitasa és fehérje-fehérje interakciok vizsgalata

Biosynthesis, Purification
and Protein-protein Interaction Studies
of BIR3 Domain of IAP’s

NAGY Katalin'?, Dr. ing. ORBAN Csongor-Kalman?23, Prof. Dr. ALBERT Beéta??, ing.
KOVACS Zita 3, ing. SALAMON Pal 23, Prof. Dr. ing. LANYI Szabolcs'?

"Universitatea Politehnica Bucuresti, Facultatea de Chimie Aplicata si Stiinta Materialelor,
Str. Gh. Polizu, Nr. 1-7, Sector 1, 011061 Bucuresti, Tel: +4021-402 39 27, www.chimie.upb.ro
2Universitatea Sapientia, Facultatea de Stiinte Economice, Socio-Umane si Ingineresti
Miercurea Ciuc, Piata Libertatji nr. 1., Miercurea Ciuc, 530104,
judetul Harghita, Tel: +40-266-314-657, e-mail: miercureaciuc@sapientia.ro
3 University of Pécs, Faculty of Sciences, Institute of Chemistry,

H-7624 Pécs, Ifjusag utja 6., Hungary

ABSTRACT

Present work highlights cloning, heterologous expression, purification and protein-protein interaction
studies of BIR3 domain of IAP’s (Inhibitor of Apoptosis Proteins). Genes of BIR3 domain was cloned into
pMAL-p2x expression vector. This vector system contains as fusion partner maltose binding protein (MBP)
and the signal peptide on pre-MBP directs fusion proteins to the periplasm. Successful shake flask expression
was achieved in E. coli Rosetta (DE3) pLysS cells using Rich medium. The recombinant construct was isolat-
ed from periplasm and purified by affinity chromatography using amylose resin. Finally, protein-protein inter-
action experiments were executed with Second Mitochondria-derived Activator of Caspases (SMAC) protein
on amylose resin.

The research work was supported by the project: Controlul functiilor celulelor dendritice cu semna-
le anti-inflamatoare si de moarte celulard- DCFANS (Code Project: PN-II-PT-PCCA-2013-4; Financing: Ce-
rere de finantare Proiecte Colaborative de Cercetare Aplicativa)

OSSZEFOGLALO

Jelen munka az Apoptdzist Inhibald fehérjék BIR3 doménjainak, klonozasat, heteroldg expressziojat,
tisztitasat és fehérje-fehérje interakcios vizsgalatokat mutat be. A BIR3 doménokat kodolod géneket pMAL-
p2x expresszids vektorba klonoztuk. Ez a vektor rendszer maltoz-koto fizios fehérjét tartalmaz és a pre-MBP
szignal peptid a fehérjét periplazmatikus térbe kiildi. A razatott lombikos expressziot sikeresen valositottuk
meg E. coli Rosetta (DE3) pLysS sejteket alkalmazva R-taptalajban. A rekombinans fehérjét a izolaltuk a bak-
térium periplazajabol, majd tisztitottuk amiloz gydngyokon affinitas kromatografiat alkalmazva. Végiil a fehé-
rje-fehérje interakcios kisérleteket SMAC (Second Mitochondria-derived Activator of Caspases) fehérjével
végeztiik amiloz gyongyokon.

Kulcsszavak: Apoptozist Inhibald fehérjék, BIR3 domén, heteroldg expresszid, pMAL-p2x, Maltdz-
koto fehérje, periplazmatikus tér, fehérje-fehérje interakeio.
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A mezei katang (Cichorium intybus) extraktumok fenolos
vegyuleteinek és antioxidans kapacitasanak vizsgalata

Study of Cichorium Intybus (Common Chicory)
Extracts Phenolic Compounds and Antioxidant Property

Dr. PALLAG Annamaria', Dr. JURCA Tiunde', Dr. MARIAN Eleonora’,
Dr. KISS Rita?, Dr. VICAS Laura’

"Nagyvaradi Egyetem, Orvosi és Gydgyszerészeti Kar, Gyogyszerészeti Szak
Romania, Oradea, P-ta 1 Decembrie nr. 10, cod 410073, Tel +40 259 411 454
e-mail: annamariapallag@gmail.com
2Debreceni Egyetem, Farmakologiai és Farmakoterapiai Intézet

ABSTRACT

Cichorium intybus, common chicory part of the Asteraceae family, is a perennial herbaceous plant with
more and more known therapeutic use. The aim of our study was to studied the phenolic compounds and anti-
oxidant property of the less studied aerial parts of common chicory.

The results of this study showed that the Cichorium intybus extracts are rich sources of phenolic com-
pounds with antioxidant, DPPH radical scavenging activity and reducing power.

Keywords: common chicory, phenolic compounds, antioxidant property

OSSZEFOGLALO

A mezei katang Cichorium intybus, az 6szirdzsafélék (Asteraceae) csaladjaba tartozo ndvényfaj, mely-
nek egyre tobb gyogyaszati felhasznalasa ismert.

Munkank célja a mezei katang, kevésbé tanulmanyozott, fold feletti részeibdl kinyert extraktumok fe-
nolos vegyiileteinek és antioxidans kapacitasanak vizsgalata volt. Eredményeink azt mutattak, hogy a
Cichorium intybus a fenolos vegyiiletek gazdag forrasa, valamint DPPH gyokfogo €s redukalo teljesitménnyel
rendelkezik.

Kulesszavak: mezei katang, fenolos vegyiiletek, antioxidans kapacitas
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A platina-6n kotés szamitasos vizsgalata
The Theoretical Investigation of the Platinum-tin Bond
PAPP Tamara', KOLLAR Laszl6" 2, KEGL Tamas' 2

"Pécsi Tudomanyegyetem, Szervetlen Kémia Tanszék, 7624 Pécs Ifjusag utja 6.
papptamiO830@gmail.com
°MTA-PTE Szelektiv Kémiai Szintézisek Kutatécsoport, 7624 Pécs, Ifjusag utja 6. kol-
lar@gamma.ttk.pte.hu; tkegl@gamma.ttk.pte.hu

ABSTRACT

The practical applications of transition metal-tin chemistry have a great importance for decades. The
activity of Pt/Sn-containing systems in the hydroformylation reactions was first reported in the middle of the
1970s by Hsu and Orchin,"! as well as Schwager and Knifton.”! Parshall et al. studied the coordination
properties of the trichlorostannate ligand with '"F NMR measurements, and they concluded, that SnCl;™ has
weak o-donor and strong m-acceptor properties. It was also assumed, that the 5d orbitals of the tin are
responsible for back-bonding.

I have investigated the electronic properties of the trichlorostannato ligand by means of various
electronic structure methods (CDA, ETS-NOCV, NBO, DAFH and Bader analysis).[¥ In contrast to previous
assumptions it has been found that it has a strong o-donor and a weak m-acceptor ligand with similar
coordination properties as the cyano ligand.

Kulcsszavak: 6n(I1)-klorid, hidroformilezés, katalitikus ciklus, ionos mechanizmus

OSSZEFOGLALO

Az atmenetifém-on kémia gyakorlati alkalmazasa mar évtizedek oOta nagy jelentdséggel bir. A Pt/Sn-
tartalmu rendszerek hidroformilezési reakcioban mutatott aktivitasarol az 1970-es évek kdzepén Hsu és
Orchin,"! valamint Schwager és Knifton szamoltak be elészor.”! Parshall és munkatérsai '’F NMR vizsgéla-
tokkal tanulmanyoztak a triklorosztannat koordinacios tulajdonsagait, és azt talaltak, hogy az on(II)-klorid
gyenge c-donor ¢és erds m-akceptor. Feltételezték tovabba, hogy a viszontkoordinacioért az on tires 5d palyai
felelések.

Munkam soran megvizsgaltam a triklorosztannato ligandum elektronikus sajatsagait szamos kvantum-
kémiai modszer segitségével (CDA, ETS-NOCV, NBO, DAFH valamint a Bader analizis)."" Ellentétben a
korabbi mrgfontolasokkal, azt talaltam, hogy a ligandum erds o-donor és gyenge m-akceptor, koordinacios
tulajdonsagai pedig a ciano liganduméhoz hasonloak.

Koszonetnyilvanitas: Koszonet illeti az OTKA K113177 palyazatat az anyagi tamogatasért.

[1] Hsu, C. Y.; Orchin, M. J. Am. Chem. Soc. 1975, 97, 3553-3553.

[2] Schwager, L.; Knifton, J. J. Catal. 1976, 45, 256-267.

[3] Parshall, G. W. J. Am. Chem. Soc. 1966, 88, 704—708.

[4] Papp, T.; Kollar, L.; Kégl, T. J. Comput. Chem. 2017, 38, 1712-1726.
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Amidinek szintézise palladium-katalizalt,
terc-butil-izonitril beékelédéssel jaré reakcidkban

Palladium-Catalyzed Synthesis of Amidines via tert-Butyl
Isocyanide Insertion

PALINKAS Noémi', KOLLAR LéaszI6"2 KEGL Tamas'?2

'Pécsi Tudomanyegyetem, Szervetlen Kémia Tanszék,
7624 Pécs Ifjusag utja 6. noemi.palinkas@gmail.com,
°MTA-PTE Szelektiv Kémiai Szintézisek Kutatdcsoport,
7624 Pécs, Ifjusag utja 6. kollar@gamma.ttk.pte.hu, tkegl@gamma.ttk.pte.hu

ABSTRACT

Isocyanides are considered as important building blocks in organic synthesis since 1959.l"! In the past
decade isocyanides have been used as new, versatile C; building blocks in transition metal catalysed reactions.
Isocyanides, which are isoelectronic with carbon monoxide undergo similar palladium-catalysed
transformations.’) Thus, the corresponding amidines and ketimine-amidines were formed due to simple and
double tert-butyl isocyanide insertion from 4-substituted iodobenzenes. The influence of various phosphines
on the reaction activity and selectivity was also investigated.

OSSZEFOGLALO

Az izocianidokat 1959 6ta a szerves szintézisek fontos épitdelemeinek tekinthetjiik.!! Az elmult évti-
zedben azonban Uj, sokoldali C;-épitéelemként alkalmaztdk az dtmenetifém-katalizalt reakciokban. A szén-
monoxiddal izoelektronos izocianidok a palladium-katalizalt szintézisek soran is hasonlod atalakuldsokon
mennek keresztiil.”! Ezt kihasznalva lehetéségiink nyilt az egyszeres terc-butil-izonitril beékelédéssel jaro
amidinek, illetve a kétszeres beékeldodéssel jard ketimin-amidinek szintézisére para-szubsztitualt jodbenzo-
lokbdl kiindulva. Vizsgaltuk tovabba a kiilonbozd foszfinok hatasat a konverziora és a szelektivitasra.

Kulcsszavak: homogén katalizis, izonitril, amidin, ketimin-amidin, foszfin
Ko6szonetnyilvanitas: Koszonet illeti a Richter Gedeon Talentum Alapitvanyt anyagi timogatasaért.

[1] Ugi ; R. Meyr; U. Fetzer and C. Steinbriickner, Angew. Chem. 1959, 71, 386.
[2] T. Vlaar; E. Ruijter; B. U. W. Maes and R. V. A. Orru, Angew. Chem. Int. Ed. 2013, 52, 7084.
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Biobr és BiOBr-szén nanocso6 (CNT) alapu
kompozitok in situ eléallitasa és jellemzése

In-situ Synthesis of BiOBr and Its Composites with Carbon
Nanotubes (CNT) and Their Characterization

SHARMA Nikita™, PAP Zsolt23, ABRAHAM Imre*, HERNADI Klara'

' Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatika Kar,
Alkalmazott és Koér-nyezeti Kémiai Tanszék, Rerrich Béla tér 1, Szeged, HU-6720
2 Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatika Kar, Kérnyezettudomanyi és
Miszaki Intézet, Kérnyezetkémiai Kutatécsoport, Tisza Lajos kdrut 103, Szeged, HU-6720
3 Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Intézete, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem,
Treboniu Laurian utca 42, Kolozsvar, RO-400271
4 UniChem Kift., Kistelek tanya 491, HU-6760
*nikita_sh18@yahoo.co.in

ABSTRACT

In the present work, BiOBr and its nano-composites with carbon nanotubes (CNT) in different compo-
sitions (0.5%, 1%, 2%) were successfully synthesized hydrothermally and further studied their influence on
BiOBr structural features (including crystal size, morphology, optical properties, etc.). The synthesis was per-
formed for both types of samples, with and without nanotubes, at different temperatures 120°C and 150°C and
at different time intervals of 4:30hrs and 6:30hrs for optimizing these parameters.

X-Ray Diffraction (XRD), Scanning Electron Microscope (SEM), Transmission Electron Microscope
(TEM) and Diffusion Reflectance Spectroscopy (DRS) measurements were performed to detect the structural
and optical properties. The photocatalytic activity of the composites was also investigated using phenol solu-
tion as a model pollutant under UV and visible light source. The samples were withdrawn at specific time in-
tervals and concentration of these samples were measured using high pressure liquid chromatography
(HPLC).

Keywords: BiOBr, CNT, composites, phenol, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk soran BiOBr-t kiilonb6z6 mennyiségli szén nanocsdvet (0,5%, 1% és 2%) tartalmazo
nanokompozitokat allitottunk elé hidrotermalis modszerrel, majd vizsgaltuk ezen anyagok szerkezeti sajatos-
sagait (kristallyméret, morfologia, optikai tulajdonsagok stb.). A szintéziseket kiilonb6z6 homérsékleteken
(120°C és 150°C) valamint id6tartamon (270 és 390 perc) is elvégeztiik, a paraméterek optimalizalasa céljabol

Az eldallitott anyagok és kompozitok szerkezeti és optikai tulajdonsagainak jellemzésére rontgen
diffraktometriat (XRD), pasztazo- és transzmisszios elektronmikroszkopiat (SEM/TEM) valamint diffaz ref-
lexios spektroszkopiat hasznaltunk. A kompozitok fotokatalitikus aktivitasat fenolra vizsgaltuk, UV és lathato
megyvilagitas alatt. A mintdkat meghatarozott idokozonként gyijtottiik be és vizsgaltuk a modellszennyezd

srer

Kulcsszavak: BiOBr, CNT, kompozitok, fenol fotokatalizis

Koszonetnyilvanitas: A szerz6k koszonetiiket szeretnek kifejezni az anyagi timogatasert a Magyar-
Indiai TET palyazatnak (TET 15_IN-1-2016-0013).
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ABSTACT

Honey is one of our most ancient food products, which, due to its excellent dietary effects, continues to
remain an important complement of human alimentation. The most appropriate parameters to determine the
adulteration of honey are its saccharose and proline content, as well as its electrical conductance. During our
research, we examined the physical and chemical characteristics (colour, taste, hygroscopicity, percentage of
water contained, electrical conductance, pH value, saccharose, hydroxymethylfurfural and potassium content)
of the honey of several producers, and compared them based on these parameters to the honeys available in
commerce, studying potential alterations. As heat-treatment, warming is used worldwide in the case of honeys
prone to crystallisation; we studied the changes of honey occurring as a result of heat-treatment. In relation to
the changes resulting from the heating of honey especially the alterations of hydroxymethylfurfural (HMF)
content and the diastase activity are examined in specialist literature, yet our goal was to investigate the effects
on other characteristics, too.

Keywords: honey, adulteration, chemical composition, physico-chemical properties

OSSZEFOGLALO

A méz az egyik legdsibb ¢lelmiszeriink, mely kivalo étrendi hatdsa miatt a mai napig fontos
kiegészit6je az emberi taplalkozasnak. A hamisitas megallapitasara legalkalmasabb paraméterek a szachardz-
és a prolin tartalom, valamint az elektromos vezetOképesség. Munkank soran vizsgaltuk tobb termeld
mézének a fizika-kémiai tulajdonsagait (szin, iz, higroszkopossag, viztartalom, elektromos vezetGképesség,
pH-érték, cukrok, hidroximetil-furfurol (HMF)- ¢s kaliumtartalom), ezen paraméterek alapjan
Osszehasonlitottuk a kereskedelemben kaphaté mézekkel, vizsgalva az esetleges valtozasokat. Mivel a
hékezelést, melegitést a kristalyosodasra hajlamos mézek esetében vilagszerte alkalmazzak, ezért vizsgaltuk a
méz hokezelés soran bekdvetkezd valtozasait. A méz melegitése soran bekdvetkezd valtozasok esetén a sza-
kirodalomban kiilonosen a hidroximetil-furfurol tartalom €és a disztaz-akitvitas valtozasat elemzik, de célunk a
tobbi tulajdonsagra kifejtett hatast is vizsgalni.

Kulesszavak: méz, kémiai Osszetétel, fizikai-kémiai tulajdonsagok
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Biokomponenst és Fischer-Tropsch paraffint tartalmazé
polimerrel médositott bitumen reoldgiai vizsgalata

Rheological Investigation of Biocomponent and Fischer-
Tropsch wax Containing Polymer Modified Bitumen
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ABSTRACT

In our experimental work, the heavy residue of bio-oil from pinewood fast pyrolysis and Fischer-
Tropsch paraffin were used as additives to produce a higher performance asphalt binder. The former was
mixed at 1, 5 and 10%, and the latter was mixed at 1, 3 and 5% with linear SBS-modified bitumen. In order to
evaluate the effect of additives, rheological tests were carried out primarily. It was concluded that the re-
sistance to stiffness and deformation improved favourably. Based on these tests the heavy residue and the FT
paraffin could be blended with SBS-modified bitumen at 10% and 3% concentration, respectively.

OSSZEFOGLALO

Kisérleteink soran fenydfa gyors pirolizisébdl szarmazé bioolaj nehéz maradékat és Fischer-Tropsch
paraffint alkalmaztunk adalékként jobb teljesitmény(i aszfalt kotGanyag eléallitasara. Az elobbit 1, 5 és 10 %
koncentracioban, utobbit 1, 3 és 5% koncentracidban kevertiik linedris SBS-sel modositott bitumenhez. Az
adalékok hatasanak tanulmanyozasara elsddlegesen reoldgiai vizsgalatokat végeztiink. Megallapitottuk, hogy
a merevség ¢s a deformacioval szembeni ellendllas kedvezden javult. Ezen vizsgalatok alapjan a nehéz mara-
dék 10% koncentracioban, az FT-paraffin 3% koncentracidban hozzakeverhet6 lehet SBS-sel modositott bi-
tumenhez.

Kulcsszavak: polimerrel modositott bitumen, bioolaj nehéz maradék, Fischer-Tropsch paraffin, reo-
l6gia, mindségjavitas
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Eziust-halogenid (AgX, X=CI-, Br, I') lathaté fényben aktiv
fotokatalizatorok stabilitasanak a vizsgalata

Stability Investigations of Visible Light Silver-halide
(AgX, X=CI-, Br-, I) Photocatalysts
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2 Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Nanustrukturalt Anyagok és Bio-Nano Feliletek Kézpontja,
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ABSTRACT

The stability of a (photo)catalyst depends on the influence of chemical/physical treatment, in order to
not suffer any kind of transformation, returning to its original state after the whole process. The present work
deals with investigation of stability of the silver halides.

The aim of our research was to synthetize AgX with different halide content, the morpho-structural
characterization and examination of the photocatalytic activity of the as obtained silver halides. For the syn-
thetization of AgX hydrothermal synthesis was used, for the characterization it was used transmission and
scanning electron microscopy, X-ray diffractometry and diffuse reflectance spectroscopy. To assess the pho-
tocatalytic activity of silver halides degradation of methyl-orange was investigated as model pollutant under
visible light irradiation. During the processes we observed that the ion radius of halides are correlated with the
stability of catalyst. In the case of CI” containing samples, the silver appeared on the surface at the time of syn-
thesis, in the case of Br containing samples, it appeared during the catalytical degradation while Agl was sta-
ble during each process.

Keywords: stability, silver-halide, Ag ion reduction

OSSZEFOGLALO

Egy (foto)katalizator stabilitasa abba rejlik, hogy kémia/fizikai kezelés hatasara nem szenved semmi-
lyen féle atalakulast és a folyamat végeztével visszakaphatd eredeti allapotaban. Jelen kutatds eziist
halogenidek stabilitasanak vizsgalataval foglalkozik.

Kutatasunk célja kiilonb6z6 halogenid tartalmi AgX eldallitasa, szerkezeti €s morfologiai vizsgalata és
fotokatalitikus aktivitasuk a jellemzése. A katalizatorok eldallitasa esetében hidrotermalis szintézis modszert
alkalmaztunk, azok jellemzésére pedig transzmisszids- és pasztazo elektronmikroszkopias, rontgen diffrakei-
0s, valamint diffuz reflexios spektrometrids méréseket végeztiink. A fotokatalitikus aktivitasuk vizsgalatara
metilnarancs modellszennyez6t alkalmaztunk, lathatoé fény megvilagitasa mellett. A folyamatok soran észre-
vettiik, hogy a halogenid ionsugara 0sszefiiggésbe hozhat6 a katalizator stabilitdsaval: a Cl tartalmu mintak
esetében az eziist nanorészecske a szintézis idején kivalik a feliiletre, a Br™ tartalmt mintak esetében csak a
katalitikus bontas esetében van eziist nanorészecske kivalas, mikézben az Agl mintak mindkét esetben stabil-
nak bizonyultak.

Kulesszavak: stabilitas, eziist halogenid, Ag ion redukcio6

Koszonetnyilvanitas: a szerzok koszonetiiket szeretnék kifejezni a GINOP-2.3.2-15-2016-00013 azo-
nositoval rendelkezd palyazatnak az anyagi tamogatasért. P.Zs. koszonetét szeretné kifejezni az MTA Prémi-
um posztdoktori kutatdi programjanak az anyagi tamogatasért.
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The Synthesis and Characterization of Bioactive -glass
Composites with Different Shaped Gold Nanoparticles
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ABSTRACT

Widespread use of gold nanoparticles (AuNPs) is not surprising due to their unique physical and chem-
ical properties. On the other hand, the bioactive glasses (BG) can be easily bind to the living organisms, with-
out leading any scar tissue. The purpose of our research is the synthesis of different shaped AuNPs (nanotri-
angles, spherical nanocages and nanospheres), then preparing their composites with BG. For the characteriza-
tion of the obtained nanoparticles were used TEM and UV-Vis spectroscopy, and for characterization of the
composites were used TEM, SEM, XRD and UV-Vis spectroscopy. It is necessary to use Ag nanoparticles for
the synthesis of spherical nanocages, whose presence produced a positive character for the BG-AuNPs com-
posites. In the processes we have noticed that when the BG was heat treated, AuNPs were transformed into
spherical nanostructures of various sizes.

Keywords: gold nanoparticles, bioactive glasses, shape-tailoring

OSSZEFOGLALO

Az arany nanorészecskék széles korli alkalmazasa nem meglepd az egyediilallo fizikai és kémiai
tulajdonsagaikbol adoddan. Mindemellett a bioaktiv livegek konnyen képesek kotddni az €16 szervezetekhez,
anélkiil, hogy barmilyen hegszovetet eredményezne a kotodés. A kutatdsunk célja kiilonb6zo alakt (nano-
haromszdg, gomb alaki nanoketrecek és nanogdmbok) arany nanorészecske szintézise, majd kompozitba
vitele bioaktiv iivegekkel. A keletkezett részecskék jellemzése transzmisszios elektronmikroszkdppal, UV-Vis
spektroszkoppal, illetve a keletkezett kompozitok jellemzése transzmisszids- és pasztazo elektronmikroszkop-
pal, rontgen diffrakgrammal, illetve UV-Vis spektrométerrel. A gomb alaki nanoketrecek eldallitasakor
elengedhetetlen az Ag nanorészecskék hasznalat, amelyek jelenléte pozitiv hatast idézett el6 a bioaktiv livegek
kompozitba vitelekor. A folyamatok esetében észrevettiik, hogy a bioaktiv tivegek hokezelésekor az arany
nanorészecskék minden esetben atalakultak kiilonb6z6 méretii nanogdmboke.

Kulcsszavak: arany nanorészecske, bioaktiv tiveg, alakvaltoztatas
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Synthesis of a Crown Ether Containing an Acridone Unit
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ABSTRACT

Lead(Il) ion is a highly poisonous metal ion for the aquatic environment. We have synthetized and
characterized a new racemic crown ether containing an acridone unit with the aim of using as an electroactive
ionophore in potentiometric sensing. The sensor molecule was incorporated into a plastized PVC membrane.
This electrode is suitable for the selective quantitative analysis of lead(Il) ions in the presence of many addi-
tional metal ions.

OSSZEFOGLALO

Az olom(Il)-ion nagyon mérgezé fém a vizi kornyezetre nézve. Uj, akridon egységet tartalmazo
koronaétert allitottunk el és karakterizaltunk annak érdekében, hogy elektroaktiv ionoforként hasznaljuk po-
tenciometrias érzékelokben. A szenzormolekulat PVC membranba épitve, a kapott elektrod alkalmas
olom(II)-ionok kvantitativ analizisére mas fémionok jelenlétében.

Kulcsszavak: koronaéter, akridon egység, molekularis felismer6képesség, ionszelektiv-membran,
olomion-szenzor.
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Olajemulzidk 6zonos el6kezeléssel intenzifikalt ultrasziirésére
kiilonb6z6 polimer membranok esetében
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ABSTRACT

In this study pre-ozonation was investigated as a pre-treatment to achieve higher fluxes during the ul-
trafiltration of oil-in-water emulsions. Pre-ozonation significantly modified the surface Zeta-potential of the
oil droplets which resulted reduced accumulation of the hydrophobic contaminants on the membrane surface
and higher fluxes in case of all the 3 investigated ultrafilter polymer membranes. Filtration experiments were
carried out using ultrapure- and model groundwater matrices for a deeper discussion of available advantages.
In overall, pre-ozonation decreased the total filtration resistance in all cases, however, the ratios of reversible
and irreversible resistances and flux reduction rates were strongly dependent from both the matrix and the
membrane surface material.

Keywords: oil-in-water emulsion, ultrafiltration, ozonation, pre-treatment, Zeta-potential

OSSZEFOGLALO

Jelen tanulmanyban olajemulzidk ultrasziirése soran vizsgaltuk az 6zonos elokezelés alkalmazhatdsa-
gat a magasabb fluxusok elérésére. Az 6zonos elokezelés jelentds mértékben valtoztatta meg az olajcseppek
feliileti Zeta-potencial értékeit, ami csdkkentette a hidrofob szennyezddések felhalmozodasat a membranfe-
lilleten és novelte a fluxusokat mindharom vizsgalt polimer membran esetében. A sziirési vizsgalatokat
nagytisztasdgu- €¢s modell rétegviz matrixokban is elvégeztiikk az elérhetd elonyok részletesebb targyalasa
érdekében. Osszességében az 6zonos eldkezelés minden esetben csokkentette a teljes sziirési ellenallast, de a
reverzibilis- és az irreverzibilis ellenallasok aranya és a fluxuscsokkenések mértékei is erdsen fliggtek a viz-
matrixtol és a membranfeliilet anyagatol is.

Kulcsszavak: olajemulzi6, ultrasziirés, 6zonkezelés, elokezelés, Zeta-potencial
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ABSTRACT

The present study analyzes the concentration of particulate matter in ambient air and indoor air,
examining their degree of pollution. The purpose of the study is to improve indoor air quality reducing the
concentration of particulate matter (PMio). In the examined indoor and outdoor samples the following
elements occur: O, C, Si, Ca, Al, K, Fe, Na, S, Mg, Ti, P, Cl, Mn, Sr, Zn, W, N, Ba and Cu. The analysis of
ambient air samples revealed Si, Ca, K and Al have anthropogenic origins, while Ti originates from natural
sources.

OSSZEFOGLALO

srer

crer

A megvizsgalt kiiltéri és beltéri mintakban a kovetkezo elemek fordultak eld: O, C, Si, Ca, Al, K, Fe, Na, S,
Mg, Ti, P, Cl, Mn, Sr, Zn, W, N, Ba és Cu. A kiiltéri mintak elemzése soran kidertilt, hogy a Si, K, Ca, Al
eredete antropogén forrasu, a Ti természetes forrasu, ezeket a dusulasi faktorok tdmasztjak ald. A beltéri
mintak esetén, a hasonloan a kiiltérihez, a Si, K, Ca, Al szintén antropogén forrasokbol szarmaznak, a Ti pe-
dig természetes forrasu.

Kulcsszavak: szallo por, levegészennyezés, geoakkumulacios index, szennyezéanyag-terhelési index
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ABSTRACT

Indole and phenothiazine represent an important scaffold for heterocyclic compounds [1] [2]. An im-
portant class of these heterocyclic compounds is the Schiff bases, which are formed by the condensation of a
carbonyl-containing compound and a primary amine. The spread of these materials was made possible by
their versatility. In recent years their application extended in modern technologies, such as photostabilisation,
coloring agent for solar collectors and in case of optical computers [3].

In this paper we present the synthesis of heteroaromatic Schiff bases starting from indole and phenothi-
azine derivatives, their structure characterization (MS, NMR) and photophysical properties (UV-Vis, FL).

OSSZEFOGLALO

Az indol és a fenotiazin fontos heterociklusos vegyiiletek alapvazat képezik [1][2]. Ezen vegyiiletek
egy igen fontos csoportjat képezik a Schiff-bazisok, melyek egy karbonilcsoportot tartalmazé vegyiilet és egy
primer amin kondenzaciojabol alakulnak ki. Ezen anyagok elterjedését meglehetdsen sokoldalii fel-
hasznaléasuk tette lehetévé. Az utobbi években a modern technoldgidkban is alkalmazast nyertek, mint foto-
stabilizator, napkollektorok szinezéke, valamint optikai szamitogépekben [3].

A jelen tanulmanyban bemutatjuk az indol-, illetve funkcionalizalt fenotiazin-szarmazékokbdl kiindul-
va szintetizalt heteroaromas Schiff-bazisokat, szerkezetiik felderitését (MS, NMR), illetve fotofizikai
tulajdonsagaik tanulmanyozasat (UV-Vis, FL).

Kulesszavak: 3-formil-indol; 10-metil-3-formil-fenotiazin; Schiff-bazis; fotofizikai tulajdonsag

[1]Y. Chen, J. Xie, Z. Wang, J. Cao, H. Chen, J. Huang, J. Zhang, J. Su, Dyes and Pigments, 2016, 124, 188-
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ABSTRACT

WOs is a well-known metal oxide with a widespread applicability spectra (gas sensors, energy efficient
smart windows, etc.). Lately significant attention was paid to composites based on WOs consisting of either met-
al-oxides (TiO», ZnO) or noble metals (Au, Pt). Due to the implication of WOs as a charge separator, these com-
posites can be used efficiently as bioelectrical components (WO3/RC, RC: photosynthetic reaction center prote-
in) and as photocatalysts (WOs/TiO») for the degradation of several organic pollutants, too. In this work, mathe-
matical model based on the Langmuir-Hinshelwood mechanism was built for oxalic acid degradation using
composites containing star-like WO; and commercial TiO; in different ratio (50-50, 63-37, 76-24, 90-10, 99-1
%). Our curiosity led us studying the physisorption between differently shaped WOs and the reaction centre iso-
lated from Rhodobacter sphaeroides, due to high quantum yield (=100%) of the primary charge separation in the
reaction centre.

Keywords: charge separation, WO;-TiO,, Langmuir-Hinshelwood mechanism, photosynthetic reaction
centre

OSSZEFOGLALO

A WO; egy kozismert fémoxid széleskorii alkalmazhatdsagi palettaval (gazszenzorok, elektrokromatikus
ablakok stb.). A WO; fém-oxidokkal (TiO,, ZnO) vagy nemesfémekkel (Au, Pt) alkotott kompozitjai jelentds
figyelmet kaptak az utobbi idében. A WOs t6ltés-szétvalasztas folyamatokban vallalt szerepével magyarazhato a
WOs alapti kompozitok hatékony bioelektronikai (WO3/RC, RC: fotoszintetikus reakciocentrum fehérje) és bi-
zonyos szerves szennyezok esetén fotokatalizatorkénti (WOs/Ti0») alkalmazhatdsaga. Kutatdsunk soran model-
leztiik az oxalsav bomlésat kiilonb6z6 tomegaranyban kereskedelmi TiO»-ot és csillag alaki WOs-ot tartalmazo
kompozitokkal (50-50, 63-37, 76-24, 90-10, 99-1 %), ahol a matematikai modellhez a Langmuir-Hinshelwood
mechanizmust alkalmaztuk. Mivel a biborbaktériumbdl (Rhodobacter sphaeroides) izolalt RC esetében magas
kvantumhasznositasrol (=100%) szamol be a szakirodalom az elsédleges toltésszétvalasztasnal, kivancsisagunk
arra 6sztonzott, hogy vizsgaljuk a RC és a kiilonbozo alaka WO; kompatibilitasat.

Kulcsszavak: toltésszétvalasztas, WO;3-TiO,, Langmuir-Hinshelwood mechanizmus, fotoszintetikus
reakcidcentrum

Koszonetnyilvanitas: A szerzok koszonik az anyagi tamogatast a PN-III-P1-1.1-TE-2016-1588 jelt
palyazatnak. Boga Biborka kdszonetét szeretné kifejezni a Balassi Intézet Marton Aron Tehetséggondozo
Programjan keresztiil kapott anyagi tamogatasért.
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ABSTRACT

As a target of our research, hsa-miR-208a microRNA was chosen, which a potential biomarker of acute
myocardial infarction is. Its level can significantly increase at an early stage of myocardial injuries. Even the
elevated microRNA concentration is still extremely low to measure, direct methods cannot guarantee ade-
quate limit of detection. To overcome this limitation, an amplification method is required. In this work we
developed an assay based on the polyadenylation of the microRNA and nanoparticle amplified SPRi (Surface
Plasmon Resonance Imaging) detection. The selectivity of the assay is ensured by complementary peptide
nucleic acids (PNAs) immobilized on the gold surface of the SPRi biochip.

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk céljaul a hsa-miR-208a mikroRNS mérésének kidolgozasat valasztottuk. Ezen biomarker
koncentracioja szivizomsériilések esetén megnovekszik a vérben, ezaltal mar korai fazisban is lehetévé teszi a
szivinfarktus diagnosztizalasat. A megfeleld kimutatasi hatar elérése érdekében poliadenilaciot, valamint
DNS-sel modositott nanorészecskén alapulo assay-t alkalmaztunk. A modszer szelektivitasat az SPRi (képal-
koto feliileti plazmon rezonancia) chip aranyfeliiletére immobilizalt, a miR-208a szekvencidjaval komplemen-
ter PNS (peptid-nukleinsav) szalak biztositjak. Az igy kidolgozott médositott arany nanorészecskék jelerdsité-
sén alapuld modszer egyszerre teszi lehetoveé a mikroRNS szelektiv és érzékeny detektalasat.

Kulesszavak: mikroRNS, poliadenilacio, arany nanorészecske, képalkoto feliileti plazmon rezonancia
(SPRi), peptid-nukleinsav (PNS),
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ABSTRACT

The phenylalanine ammonia-lyase (PAL) enzymes
catalyze the reaction converting L-phenylalanine to trans-
cinnamic acid. A large variety of applications of these enzymes
are known in the chemical industry, with important role in the
synthesis of the unnatural phenylalanine analogs starting from
variously substituted cinnamic acids. Currently, the enzyme's
low thermal and proteolytic stability, respectively the high
decrease of the catalytic activity during their immobilization, are
the main difficulties in the spread of the PAL-based technologies.

During our research we focused on the site specific
immobilization of the recombinant PAL from Petroselinum cris-
pum (PcPAL) to a solid, surface-modified support. In case of the
site specific immobilization the enzyme bounds to the carrier
from a single, well-selected, controlled point, which is achieved 1. Figure: The site-specific immobilization
through replacing the selected amino acid, from the sequence of of Phenylalanine a’"_’""”ia‘?yase (PAL)
the protein, to p-azido-phenylalanine (pAzPhe), which upon the Jrom Petroselinum crispum
“click” reaction will connect to the terminal alkyne attached to the support (Fig. 1). Selecting the
phenylalanine residues located on the surface of the protein and distant to the active site, we replaced their
codons to the Stop codon. Then, using a recombinant plasmid which encodes a pAzPhe-aminoacyl-tRNA-
synthetase enzyme, we expressed and isolated the modified recombinant PAL enzyme, which can be
immobilized through the click reaction to an alkyne-linker containing support.

OSSZEFOGLALO

A fenilalanin ammonia-lidz (PAL) enzimek az ammonia B-eliminacidjat katalizaljak L-fenilalaninrol
transz-fahéjsavat képezve. Ezen enzimek vegyipari alkalmazasa is ismert a nem természetes fenilalanin
analogok szintézisében, kiilonbdzoképpen szubsztitualt fahéjsavakbol kiindulva. Jelenleg az enzim alac-
sonyfoku termikus illetve proteazhasitas elleni stabilitasa, valamint a szilard hordozoéra valo rogzités soran
észlelt nagyfoku aktivitas vesztés jelenti a f6 akadalyt a PAL alapu biotechnol6gidk elterjedésében.

Kutatasunk soran a Petroselinum crispum-bol szarmazoé rekombinans PAL (PcPAL) hely specifikus
rogzitését terveztiik szilard, modositott feliiletti hordozot hasznalva. A hely specifikus rogzités esetén az en-
zim egyetlen, jol kivalasztott, kontrollalt pontban kotddik a hordozohoz, azéltal, hogy az enzim szerkezetében
génmutacio révén egy aminosavat p-azido-fenilalaninra (pAzPhe) cseréliink ki, mely a “click” reakcid révén
kapcsolodik a hordozo feliiletén 1évo terminalis alkin kotéshez (Fig. 1). Kivalasztva az enzim feliiletén, vala-
mint a katalitikus kozponttol tavol es6 fenilalaninokat, végrehajtottuk ezeknek “Stop” kodonna valé mutacioit,
majd rekombinans pAzPhe-aminoacil-transzferRNS-szintetaz enzimet kodold plazmidot hasznalva megkap-
tuk a modositott PAL enzimet, mely a tovabbiakban alkalmas a hely specifikus rogzitésre.

Kulesszavak: PAL, helyspecifikus immobilizalas, p-azido-fenilalanin, “click” reakcio, “Stop” kodon
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Kurkumin szarmazékok szintézise, szerkezeti
és optikai tulajdonsagaik vizsgalata

Synthesis, Structural and Photophysical Caracterization of
Curcumin Derivatives
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ABSTRACT

Turmeric has been one of the major constituents of Far Eastern medicine for centuries due to its high
bioactivity, while also being a widespread coloring substance for foods. Following its first synthesis, several
studies have been carried out related to curcuma’s most prominent component, curcumin. Generally
curcumin and its derivatives are synthesized using acetyl-acetone and an aromatic benzaldehyde, in the
presence of boric anhydride, trialkyl-borate and a primary amine [1]. There have been many efforts to replace
boric anhydride as starting material in the synthesis, and so several curcumin derivatives were obtained using
boron trifluoride [2], boric acid under microwave-assisted conditions [3] with moderate to excellent yields.
The photophysical properties of curcumin derivatives are strongly dependent on solvent polarity, substituents
on the phenyl rings and the metal ion in case of complexes [4]. The present study is concerned about the
synthesis, structural analysis of different curcumin derivatives and their complexes, its main goal being the
photophysical characterization of the mentioned compounds.

OSSZEFOGLALO

Nagymértékii bioaktivitasanak kdszonhetden a kurkuma évszazadokon keresztiil a tavolkeleti medicina
egyik legfontosabb és leggyakrabban hasznalt gydgyszere volt, mindemellett ételszinezékként is hasznalatos.
A kurkuma f6 bioaktiv komponensei a kurkuminoidok, melyek koziil a legfontosabb a kurkumin. Els6 szinte-
tikus eléallitasat kovetden a kurkumin szamos tudomanyos kutatas témajat képezte az elmult évszazad soran.
A kurkumin, valamint a kiilonbdzé kurkumin-szarmazékok altalanosan acetil-aceton és egy aromas benzalde-
hid reakciojaval allithatok elé boroxid, egy trialkil-borat és egy primer amin jelenlétében [1]. Tobb probalko-
zas is volt a boroxid helyettesitésére a szintézisben. Ily modon eldallitottak kurkuminoidokat olyan anyagokat
hasznalva, mint a bor-trifluorid [2] vagy borsav [3] jo vagy kivalo hozammal. Ami a fotofizikai tulajdonsago-
kat illeti, a kurkuminoidok esetében ezek erdsen fliggnek az olddszer polaritasatol, az aromas gytiriikon jelen-
1évé szubsztituensektdl, valamint a fémiontdl fémkomplexek esetén [4]. Az alabbi tanulmany a kurkumin
szarmazékok elballitasaval és szerkezeti analizisével foglalkozik, {6 célja az emlitett vegyiiletek fotofizikai
jellemzése.

Kulcsszavak: kurkuminoidok, szintézis, fotofizikai tulajdonsagok, szerkezet-felderités
[1] H.J. Pabon, Recl. Trav. Chim. Pays-Bas, 1964, 83, 379-386.
[2] E. Venkata Rao, P. Sudheer Indian J Pharm Sci., 2011, 73(3), 262-270.
[3] D. Pore, R. Alli, A. S. C. Prabhakar, R. R. Alavala, U. Kulandaivelu, S. Boyapati, Letters in Organic
Chemistry, 2012, 9(5), 447-450.
[4] A. Barik, K. 1. Priyadarsini, Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular Spectroscopy,
2013, 105, 267-272.
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McMurry-reakcié funkciés csoport toleranciajanak
vizsgalata szelektiven tovabbalakithaté Tamoxifen
analégok szintézisén keresztul

Investigation of Functional Group Tolerance of McMurry-
Reaction Through Synthesis of Tamoxifen Analogs
that Can Selectively Modified

DURO Cintia’, JERNEI Tamas', CSAMPAI Antal'DSc

Kémia Intézet, E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Budapest

ABSTRACT

Tamoxifen is one of the most commonly used drug for prevention and medication of any stage of ER-
positive breast cancer especially in postmenopause women. Its effect and side effects are caused by its Selec-
tive Estrogen Receptor Modulator (SERM) property. These side effects can be eliminated by conjugating Ta-
moxifen analogs to directing molecules e.g. peptids through a functional group which can be selectively modi-
fied. During my work, I have investigated the effects of these functional groups on the McMurry-reaction as a
result it was observeable its functional groups variable tolerance.

OSSZEFOGLALO

A Tamoxifen napjainkban az egyik leggyakrabban hasznalt gyogyszerhatdéanyag barmely stadiumban
1évé ER-pozitiv emlddaganat megeldzésére és kezelésére, leginkabb menopauza utani nok esetében. Hatasat
és mellékhatasait elsésorban Szelektiv Osztrogén Receptor Modulator (SERM) voltanak kdszonheti. Ezen
mellékhatasok kikiiszobolhetok azaltal, ha iranyitd molekulakhoz, példaul peptidekhez konjugaljuk dket, egy
szelektiven tovabbalakithat6 funkcios csoporton keresztiil. Munkam soran, ezeknek a funkcids csoportoknak a
McMurry-reakciéra vald hatasat vizsgaltam, amely eredményekért megfigyelhetd volt ezen funkciés csopor-
tok valtozatos toleranciaja.

Kulcsszavak: Tamoxifen, daganatellenes hatas, McMurry, SERM, funkcids csoport tolerancia
Referenciak:

Dhingra, K., 1999., Invest. New Drug., 17, 3, 285-311.
Ephritikhine, M.,1998, Chem. Commun., 23, 2549-2554.
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ABSTRACT

Copper (I) oxide - noble metal composites are potential nanomaterials for water purification under visi-
ble light irradiation. The primary aim of the present work was the synthesis and characterization of Cu,O-Pd
or Cu,O-Pt nanocomposites. The first step was the synthesis of Cu,O microcubes, followed by the deposition
of the noble metal nanoparticles on the copper(I)oxide’s surface. The second step was the morphological and
structural characterization of the composite systems. The morphological properties of the Cu,O were exam-
ined using scanning electron microscopy (SEM), the presence of the noble metal nanoparticles was proven by
transmission electron microscopy (TEM), while X-ray diffraction (XRD) was applied to study of the crystal
structure of the materials. The photocatalytic activity was investigated by the degradation of methyl orange
under visible light.

Keywords: copper(I)oxide, composite, noble metal nanoparticles, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

A réz(I)oxid-nemesfém kompozitok felhasznalaval lehetdségiink nyilik lathatdé fényben torténd
fotokatalitikus viztisztitasra. Jelen munka soran két 1épésben allitottunk el6 kompozit rendszereket. El6szor
réz(I)oxid mikrokockakat eldallitunk eld, majd nemesfém nanorészecskék valasztottunk ra a félvezetd feliile-
tére. A kutatds masodik 1épése a kompozit rendszerek anyagszerkezeti jellemzése volt. Pasztazo elektronmik-
roszkopiaval (SEM) a réz(l)oxid mikrorészecskék morfologidjat  vizsgaltuk, transzmisszios
elektronmikoszkopids vizsgélatokkal (TEM) bizonyitottuk a nemesfém nanorészecskék jelenlétét, majd
rontgendiftrakcios modszerrel (XRD) tanulmanyoztuk a szerkezeti és Osszetételbeli tulajdonsagait az eldalli-
tott kompozitoknak. Ezen ismereteinket a késébbiekben szeretnénk felhasznalni a kompozitok tesztelésénél

modell szennyezokkel torténd fotokatalitikus tesztekben.

Kulesszavak: réz(I)oxid, kompozit, nemesfém nanorészecsék, fotokatalizis
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ABSTRACT

Phenylalanine ammonia-lyases are catalyzing the transformation of the L-phenylalanine into frans-
cinnamic acid, through elimination of ammonia. These enzymes posses a broad substrate range and also
cataliyze with high efficiency the reverse, ammonia addition reaction producing L-amino acids from achiral
acrylic acid susbtrates. Accordingly there is an enhanced interest towards their industrial (synthesis of
optically pure intermediates) and clinical (in the treatement of phenylketonuria) applications. Currently their
low temperature and protease stability of the enzymes are the major challenges to be solved.

During our research we aimed to enhance the stability of phenylalanine ammonia lyase from parsley
(Petroselinum crispum) (PcPAL) through protein engineering. Using the crystal structure of the enzyme, we
identified the most flexible amino acids (with the highest B-factor) located on the surface of structure and they
were replaced to all the other natural amino acids using the iterative saturation mutagenesis methodology. The
termostability examination of the obtained mutant library was performed through the novel high-throughput
activity assay developed by us. The development of this activity assay was crucial to carry out the high-
throuput activity screening of the whole-cell mutant libraries, containing a large number of mutant clones.

OSSZEFOGLALO

A fenilalanin-ammonia liazok természetes reakcioja az L -fenilalanin transz-fahéjsavva valo atalakulasa
ammonia eliminacio utjan. Ezen enzimek viszonylag széles szubsztrattartomannyal rendelkeznek, ugyanakkor
a forditott ammonia addicios reakciot is kivalo hatékonysaggal katalizaljak. Ennek kdszonhetden ipari vala-
mint a fenilketonuria kezeléseben torténd felhasznalasa iranti érdeklédés nagyfoku, melyet azonban alacsony
hé- valamint proteaz enzimek hasitasa elleni stabilitasuk arnyékol.

Kutatasunk soran a petrezselyembdl (Petroselinum crispum) szarmazd fenilalanin ammonia lidz
(PcPAL) stabilitasanak novelését vizsgaltuk fehérjemérndkség Gtjan. Azonositva az enzim kristalyszerkeze-
tébol a felszinén levo legflexibilisebb (legmagasabb B-faktorral rendelkezé) aminosavakat, elvégeztiik ezek
mutans allomany termostabilitdsanak vizsgalatat az altalunk kifejlesztett aktivitas mérési modszerrel végeztiik
el. Ezen aktivitas esszé kifejlesztése kulcsfontossaglinak bizonyult, megengedve az egész sejtes mutans al-
loméany enzimaktivitasanak magas hatékonysagu (high-throughput) vizsgalatat.

Kulcsszavak: PcPAL, termostabilitas, telitett mutagenézis modszertana, magas hatékonysagu en-
zimaktivitas mérés, mutans allomany
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and Ferrocene Analogues
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ABSTRACT

Nowadays p-carboline analogues have shown outstanding cytotoxic activity against several human cell
lines and its effect ont he central nervous system is also great. In our project, from tryptophane-methyl-ester
(1b) and triptamine (1a) we synthesised biologically interesting, new polycondensed B-carbolines and its fer-
rocene analogues (3-a,b and 4-a,b). Introducing a ferrocene-unit can greatly increase the biological activity of
molecules which can result in more active ingredients.

OSSZEFOGLALO

Az utobbi id6ében a B-karbolin analog vegyiiletek kiemelkedd citotoxikus aktivitdst mutatnak szamos
human tumorsejtvonal ellen emellett a kozponti idegrendszerre gyakorolt hatasa sem elhanyagolhato.
Munkank soran megvalositottuk triptofan-metilészerb6l (1b) illetve triptaminbol (1a) kiindulva biologiai
szempontbol érdekldédésre szamot tartd Uj, polikondenzalt, B-karbolinok és ferrocént tartalmazé analogjaik
szintézisét (3-a,b és 4-a,b). A ferrocén-egység bevezetése nagymértékben novelni tudja a molekuldk biologiai
aktivitasat, még hatékonyabb hatbanyag molekulat eredményezhet.

N
3 =
O o NH
3a < O A\ NH,
—_—
N
R,= CHO N O _
@ R3=H, COOH Ro= CHO

Kulcsszavak: citotoxicitas, tumor, idegrendszer, triptofan, triptamin, B-karbolin, ferrocén
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ABSTRACT

The chromadicarbaboranes CpCrCsBn-3Hy-1 (8<n<12) are of interest in providing stable paramagnetic
metallaboranes, among which the 12-vertex CpCrC,BoHi; structure has been synthesized by Hawthorne and
co-workers [1].

Density functional theory is showing that the lowest-energy systems are quartet spin-state structures.
Higher energy CpCrC;By-3Hn-1 (8<n<11) deltahedra are doublet spin-states, exhibiting isocloso geometry.

All of the lowest-energy CpCrC;By-3Hn-1 (8<n<11) polyhedra, have both carbon atoms at a degree 4
vertex.

In all of the CpCrC:Br3Hi-1 (8<n<12) deltahedra, the lowest-energy structures are those with the high-
est number of Cr-C edges, in contrast to the CpCoC,B,-3Hx-1 systems in which they are higher in energy.

Keywords: Chromadicarbaboranes, Density functional theory, lowest-energy structure.

OSSZEFOGLALO

A CpCrC;Bn-3Hu-1 (8<n<12), kromadikarboran struktrak stabil paramagneses metalboranok, melyek
koziil a 12-csticsu CpCrC,BoH 11 molekulat sikeriilt Hawthorne és munkatarsainak eléallitani [1].

Stiriség-funkcional elmélet alkalmazasa kimutatta, hogy a legalacsonyabb-energiaval rendelkez6 poli-
éderek kvartett spinnel-, mig a nagyobb energidji CpCrC;B,—3Hn-1 (8<n<11) deltaéderek dublett spinnel ren-
delkeznek és geometriajuk pedig izoklozo.

Az 0sszes alacsony-energidju CpCrC;Bn-—3Hn-1 (8<n<11) klaszterben mindkét szén atom 4-¢l szamu
csucsban talalhato.

A legalacsonyabb-energiaji deltaéderek rendelkeznek a legtobb Cr-C éllel, ellentétben a
CpCoC:Bn-3Hp-1 deltaéderekkel, ahol ezen strukturak energiaja nagy.

Literature:
[1] K. P. Callahan, M. F. Hawthorne, Adv. Organomet. Chem. 1976, 14, 145—186.
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ABSTRACT

CRP (C-reactive protein) is a significant diagnostic marker. Its increased concentration in blood may
indicate a bacterial infection, and/or an acute inflammation in the body. Thereby a cheap, disposable 'point-of-
care' diagnostic device could be extremely useful in support of a therapeutic decision. In this work, a fluores-
cent labeled, paper-based protein assay was developed for the high-sensitivity detection of CRP. The pre-
experiment and optimization steps were performed.

OSSZEFOGLALO

A CRP (C-reactive protein) jelentds diagnosztikai marker, emelkedett vérbeli koncentracidja utalhat
bakterialis fert6zésre, és/vagy akut gyulladasra a szervezetben. Egy, akar a haziorvosi rendelében is elvége-
zhet6 diagnosztikai teszt rendkiviil hasznos lehet a terapias dontések tamogatasaban. Kutatasom soran egy
fluoreszcens jelolést fehérje asssay-t fejlesztettem papir hordozéon CRP nagy érzékenységii kimutatasara. és
az ehhez sziikséges elokisérleteket, €s optimalizalasi 1épéseket végeztem el.
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ABSTRACT

In the present study TiO/CNT nanocomposites were used to modify the surface of ultrafilter mem-
branes, which were used to purify oil-in-water emulsions. Achievable fluxes, reversible- and irreversible fil-
tration resistances, fouling mechanisms and photocatalytic activities were compared in case of solely TiO;-,
CNT-, TiO2/CNT composite covered and not modified membranes. Solely TiO, and CNT coatings resulted in
significant reduction of total filtration resistance but TiO»/CNT composite coating resulted far the highest flux.
The composite also proved to have increased photocatalytic activity, which is beneficial during the regenera-
tion of the membrane.

Keywords: oil-in-water emulsion, membrane filtration, photocatalyst, TiO,, CNT

OSSZEFOGLALO

Jelen tanulmanyban TiO,/CNT nanokompozitokat alkalmaztunk ultrasziird6 membranok feliiletmodosi-
tasara, melyeket olajemulziok tisztitisara alkalmaztunk. Osszehasonlitottuk az elérhetd fluxusokat, a reverzi-
bilis és az irreverzibilis szirési ellenallasokat, az eltomddési mechanizmusokat és a fotokatalitikus aktivitaso-
kat ,,csak” TiO»-dal vagy CNT-vel, illetve TiOo/CNT nanokompozittal boritott, valamint nem modositott
membranok esetében. A TiO; és a CNT bevonatok énmagukban is jelentdsen csokkentették a teljes sziirési
ellenallas értékét, de a TiO»/CNT kompozit bevonat eredményezte messze a legmagasabb fluxust. Ezen feliil a
kompozit fotokatalitikus aktivitasa is igazolhatoan megemelkedett, ami a membranok regeneralasa soran el6-
nyos.

Kulesszavak: olajemulzid, membransziirés, fotokatalizator, TiO,, CNT

Koszonetnyilvanitas: A munka a Bolyai Janos Kutatasi Osztondij (Magyar Tudomanyos Akadémia)
és az Uj Nemzeti Kivalosag Program (Emberi er6forrasok Minisztériuma; palyazati azonositd: UNKP-18-4-
SZTE-78) tamogatasaval késziilt. A szerzok halasak tovabba a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios
Hivatal altal (NKFI-K-112096; 2017-2.3.7-TET-IN-2017-00016), illetve az Emberi Eréforras Fejlesztési Ope-
rativ Program (EFOP-3.6.2-16-2017-00010, RING-2017) altal nyujtott anyagi tamogatasokért is.
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ABSTRACT

One of the most significant environmental problem of the modern society is the decrease of drinking
water sources. The available water purification methods are not suitable for removing all contaminants. As a
solution for this problem, heterogenous photocatalysis can be used. The present research deals with the ap-
plicability of AgBr photocatalysts and connection between the catalyst’s morphology and structure.

In order to modify the structure of the catalysts it was used surfactants with different structure parame-
ters, and by optimization of the amount of the surfactant. For the morpho-structural characterization of the
catalysts, transmission and scanning electron microscopy, X-ray diffractometry and diffuse reflectance spec-
troscopy was used. For the investigation of photocatalytic activity methyl orange degradation was evaluated
under visible light.

Keywords: photocatalysis, silver-bromide, visible light, model pollutant, water treatment

OSSZEFOGLALO

A modern tarsadalom egyik legjelentdsebb kornyezeti problémaja az egyre novekvo népesség ivoviz
igényének kielégitése, emberi fogyasztasra alkalmas tiszta ivovizzel. A jelenleg elérhetd vizkezelési modsze-
rek nem alkalmasak minden szennyezés eltavolitasara. Erre a problémara jelenthet alternativ megoldast a he-
terogén fotokatalizis. Jelen kutatas az AgBr fotokatalizatorok ilyen jellegli alkalmazhatésaganak, valamint
szerkezetiik ¢s morfologidjuk befolyasolasaval foglalkozik.

A katalizatorok eldallitasa soran célul tliztiik ki a kialakulod szerkezet valtoztatasat eltérd szerkezeti jel-
lemti alakformal6 agens hasznalataval, valamint a hozzaadott alakformalé 4gens mennyiségének optimalizala-
sat. Szerkezeti és morfologiai tulajdonsagaik vizsgalatara transzmisszios- és pasztazéd elektronmikroszkdpias,
rontgen diffrakcios, valamint diffiz reflexios spektrometrias méréseket végeztiink. Fotokatalitikus aktivitasuk
vizsgalatara modell szennyez6 (metilnarancs) bontasat végeztiik lathatod fénnyel torténé megvilagitas mellett.

Kulcsszavak: fotokatalizis, eziist-bromid, lathato fény, modellszennyez6, vizkezelés
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ABSTRACT

KRAS is one of the most frequent oncogenes, responsible for about 20 percent of all human cancers.
Recently, new type of inhibitors targeting the G12C mutant of KRAS were developed, which bind covalently
to the mutant residue. We adapted the pioneering fragment based approach for development of new inhibi-
tors against this target. A high-throughput screen cascade for testing the reactivity and functional effect of
fragments was established in our laboratory. Now we aim to develop effective inhibitors by increasing the
size of the fragment hits from these screens.

OSSZEFOGLALO

A KRAS a legelterjedtebb onkogén fehérjék egyike, mutacidja a rakos megbetegedések kozel
20 szazalékaért felelds. A kdzelmultban olyan inhibitorok fejlesztése keriilt a kutatasok fokuszaba, amelyek
a KRAS fehérje G12C mutansat célozzak meg, kovalens kotést létesive a mutans aminosavval.
Kutatocsoportunk a nemkovalens inhibitorok esetén alkalmazott fragmens alapu gyogyszerfejlesztési
megkozelitést adaptalta erre a célpontra. Kifejlesztettiink egy olyan nagy ateresztoképességli tesztrendszert,
amely alkalmas arra, hogy vizsgaljuk az fragmensek célfehérjéhez valo kotodését, és a fehérje aktivitasra
kifejtett hatasukat. Ezt kovetden a sziirdvizsgalatok soran kapott megfeleld reaktivitasu jeloltek molekulamé-
retének novelésével terveziink hatékony inhibitorokat eléallitani.

Kulesszavak: KRAS, onkogén, gyogyszerfejlesztés, kovalens inhibitor, nagy ateresztOképességii
szurovizsgalat
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ABSTRACT

Dynamic behaviour of non-linear processes is often described by means Artifcial Neural Networks
(ANNSs). Data from three different sets of experiments were used. Each involved the phytoremediation of a
laboratory scale red mud poluted aqueous site. The developed networks simulate the lowering of pH during
time, and were used to asses as well as to compare the remediation efficiency of Salvinia natans, Eicchornia
crassipes and Pistia stratiotes.

Key-words: Artifcial Neural Network, Red mud, pH value, Phytoremediation

OSSZEFOGLALO

Nem linearis folyamatok viselkedését sokszor Mesterséges Neuralis Halozatok (MNH) segitségével ir-
jak le. Alapul szolgalt harom kiilonb6z6 kisérleti sorozat. Mindegyik magaba foglalta egy laboratorium mére-

......

pH iddbeli csokkenését elorejelezni, felhasznaltuk a remedidcios hatékonysag felmérésére és ezek dsszehason-
litdsara a Salvinia natans, Eicchornia crassipes and Pistia stratiotes névények esetében .

Kulcsszavak: Mesterséges Neuralis halozatok, Vorosiszap, pH érték, Fitoremediacio
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ABSTRACT

Indoleamine 2,3-dioxygenase (IDO) enzyme has been proved to be responsible to inhibit the immune
response to tumor cells in case several tumor types. In many cases 1,2,5-oxadiazole has been found to have an
IDO inhibitor effect and can therefore be effectively used to treat various types of cancer [1]. The aim of my
research was to expand the family of previously synthesized 1,2,5-oxadiazoles by changing the aromatic sub-
stituent, which resulted 7 new oxadiazole derivatives.

OSSZEFOGLALO

Az indolamin-2,3-dioxigenaz (IDO) enzimrdl szamos daganattipus esetében bizonyitottak, hogy gatolja
a tumorsejtekkel szembeni immunvalasz kialakulasat. Az 1,2,5-oxadiazol szdrmazékoknal tobb esetben tap-
asztaltak IDO-inhibitor hatast, ezaltal hatékonyan alkalmazhatok kiilonbozé raktipusok kezelésére [1].
Kutatasom célja a korabban szintetizalt 1,2,5-oxadiazolok csaladjanak kibdvitése volt az aromas szubsztituens
valtoztatasa révén, ami soran 7 Uj oxadiazol szarmazékot sikeriilt szintetizalnom.

Kulesszavak: oxadiazolok, IDO, immunvalasz, tumorsejt, aromas aminok

Referenciak:
[1] Uyttenhove, C.; Pilotte, L.; et al.; Nature Medicine, 2009, 9, 1269-1274
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ABSTRACT

The human activities are source of danger for our planet's water resources, thus the advanced oxidation
processes, especially the heterogeneous photocatalysis can be a feasible solution to resolve the problem of
water pollution Binary composites were prepared with in situ method, in the presence of MoQ3, four different
photocatalysts (AgBr, BiOI, Cu,O, ZnO) were crystallized using hydrothermal method, containing 10%
MoO; (Wt%). The structural, morphological and optical properties of the prepared materials and composites
were successfully characterized using SEM, XRD, and DRS. The composites applicability as a photocatalyst
were tested for the degradation of two different organic pollutants (methyl orange and phenol) under UV and
visible light irradiation.

Keywords: MoO:s, in situ, hydrothermal method, composites, photocatalytic activity

OSSZEFOGLALO

Az emberi tevékenységek gyakran jelentds veszélyforrast jelentenek Foldiink vizkészleteire. A viz-
szennyezés problémajara megoldast jelenthet a nagyhatékonysagl oxidacios eljarasok egyike, a heterogén
fotokatalizis. Kutatasaink soran binaris kompozitrendszereket allitottunk el in situ modszerrel, ahol MoO;
jelenlétében négy kiilonbozo fotokatalizatort (AgBr, BiOl, Cu,O, ZnO) kristalyositottunk ki hidrotermalis
eljarast alkalmazva. A binaris kompozitok 10 tdmegszazalék MoOs-ot tartalmaztak az alapkatalizator mellett.
Az eléallitott anyagokat és kompozitokat szerkezetileg, morfologiailag és optikailag sikeresen jellemeztiik
kiilonbdz6 méréstechnikakkal (SEM, XRD, ¢s DRS). A kompozitok alkalmazhatosagat mint fotokatalizator,
két kiilonboz6 modellszennyezével szemben vizsgaltuk (metil narancs, fenol) UV ¢és lathatd megvilagitas
alatt.

Kulcsszavak: MoO;, in situ, hidrotermalis eljaras, kompozit, fotokatalitikus aktivitas

Koszonetnyilvanitas: A szerzok koszonik az anyagi tamogatast a PN-III-P1-1.1-TE-2016-1588 jelt
palyazatnak. Ravasz Alpar kdszonetét szeretné kifejezni a Balassi Intézet Marton Aron Tehetséggondozé Pro-
gramjan keresztiil kapott anyagi tamogatasért.
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ABSTRACT

Cyanine dyes are fluorescent molecules that consist of two nitrogen heterocyclic centers, functioning
both as electron acceptors and donors which are connected by either a mono- or polymethine chain. The con-
jugation of m-electrons are distributed between the electron donor and acceptor groups resulting a delocalized
cationic charge across the polymethine bridge [1]. The photophisical properties of these dyes can be modified
by: altering the polymethine chain length or incorporating terminal substituents with electron-donating or
electron-accepting capabilities [2]. A series of hepta-, penta-, and dimethine cyanine dyes were synthesized by
condensation of 2,3,3-trimethyl indolenium salts with reactive intermediates. The structures and the pho-
tophisical properties of these dyes were characterized by NMR (1D, 2D, homo- and heteronuclear), HRMS
and UV-Vis, FL. measurments.

OSSZEFOGLALO

A cianin festékek olyan fluoreszcens molekuldk, melyekben két nitrogén tartalm(i heterociklusos
vegyliletet egy kiterjedt konjugacdjii mono- vagy polimetilén lanc kot Gssze. A nitrogén atom miatt a hetero-
ciklusos vegyiiletek elektron donor és akceptorként is viselkedhetnek, melyek kozott megvalosulhat a w el-
ektronok konjugécioja, 1étrehozva ezaltal egy delokalizalt pozitiv toltést a telitetlen szénhidrogén ,,hidon”[1].
Ezen festékek fotofizikai tulajdonsagai modosithatoak: a polimetilén lanc hosszanak novelésével, valamint
elektron szivo vagy taszitd csoportokkal valo funkcionalizalassal [2]. 2,3,3-trimetil indolium jodid és megfele-
16 reagensekkel valo kondenzacios reakcidja soran, egy sorozat hepta- penta-, és dimetin cianin festéket al-
litottunk el6. Ezen molekulak szerkezeti és optikai tulajdonsagait NMR (1D, 2D, homo- és heteronuklearis),
HRMS és UV-Vis, FL mérésekkel vizsgaltuk.

Kulcsszavak: cianin festékek, kiterjedt = konjugacio, szerkezetviszgalat, fluorescens molekulak, foto-
fizikai tulajdonsagok.

[1] G. Patonay, J. Salon, J. Sowell, L. Strekowski, Molecules 2004, 9, 40-49.
[2] O. V. Przhonska, H. Hu, S. Webster, J. L. Bricks, A. A. Viniychuk, A. D. Kachkovski, Y. L. Slominsky,
Chemical Physics 2012, 411, 17-25.
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ABSTRACT

The graphene might be the key to improve our currently used electrical devices. This material could
start a new era by leaving the silicone-based electronics behind. Earlier researches found out that graphene
transistors have a huge potential for developing the electronic devices. Theoretically those devices could
revolutionize the silicon based technology, but particularly the efficiency of different methods for achieving
the p-n junction formation on the FET transistors are still unclear. (1) Our investigation had the purpose of
finding and developing a fabrication method for formatting the p-n junction on the FET transistors.

Previous studies found out that the Polyethylenimine (PEI) and Polyacrylic acid (PAA) materials have
leading properties in forming the p-n junction.

The aim of our experiment was to find the most efficient way of fabrication the FET.

OSSZEFOGLALO

A grafén kulcsszerepet kap az elektronikus eszk6zok fejlodésében. Ez egy 1j korszakot jelenthet a szil-
ikon alapt elektronikus eszkdzoket helyettesitve. Korabbi kutatasok fényt deritettek arra, hogy a grafén alapu
tranzisztorok elméletileg feljavithatjak ezen eszk6zok mindségét, viszont gyakorlatban ennek a tranzisztornak
az eléallitasanak a folyamata még nem tisztazott. A kutatas célja egy FET (térvezérlésii) tranzisztor p-n atme-
netének a gyartasi folyamatanak a kifejlesztése.

Kutatasok kimutattak, hogy a PEI, polietilén imin és a PAA, poliakrilsav, megfelel6 tulajdonsadgokkal
rendelkezik a p-n atmenet felépitéséhez.

A kutatas célja a legalkalmasabb gyartasi folyamat kifejlesztése.

Kulcsszavak: grafén, tranzisztor
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Halogénezett aza-dipirrometén szarmazékok
eléallitasa és vizsgalata

Synthesis and Study
of Some Halogenated Aza-dipirromethene Derivatives

SZABO Yvette, Dr. LOVASZ Tamas

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
Magyar Kémiai és Vegyészmérnoki Intézet,
Arany Janos utca 11 szam, 400028 Kolozsvar,
tel.: 40-264-591998, e-mail: szaboyvette17@gmail.com

ABSTRACT

Dipyrromethenes and aza-dipyrromethenes are pyrrole derivatives, used for the synthesis of chelate
complexes with interesting optical properties. The BF, BODIPY and aza-BODIPY complexes have many
applications in fluorescence imaging and optoelectronics.

The aim of our research was to obtain halogenated aza-dipyrromethenes. The new compounds were
synthesized by Michael addition of nitromethane to 1,3-diaryl-propenones and subsequent cyclization reaction
in the presence of ammonium acetate. The structure of the resulting compounds was confirmed by NMR and
IR spectroscopic methods, and their optical properties were tested by UV-Vis and fluorescence spectroscopy.

OSSZEFOGLALO

A dipirrometének és aza-dipirrometének, érdekes optikai tulajdonsagokkal rendelkezo, kelat-
komplexek kialakitasara alkalmas pirrol szarmazékok. A BF;-os BODIPY és aza-BODIPY komplexek
szamos alkalmazassal rendelkeznek: a fluoreszcens képalkotas és az optoelektronika teriiletén.

Kutatasunk célja halogénezett aza-dipirrometének eldallitasa volt. 1,3-Diaril-propenonokbol kiindulva,
val, igy a pirrol gylriik 2-es és 4-es helyzetében: fenil-, para-klor-fenil-, és fenotiazinil- csoportokat tartalma-
76 aza-dipirrometének képzodtek. A keletkezett vegyliletek szerkezetét: NMR ¢€s IR spektroszkopias modsze-
rekkel igazoltuk, valamint optikai tulajdonsagaikat UV-Vis és fluoreszcencia spektroszkopias mérésekkel
vizsgaltuk.

Kulcsszavak: aza-dipirrometén, 1,3-diaril-propenon, gytirlizarasi reakcio, szerkezetvizsgalat, optikai
tulajdonsagok
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Hulladék polimerek
alacsony hémérsékletii termo-katalitikus hébontasa:
a termékek in-situ minéségjavitasa

Low Temperature Pyrolysis of Waste Polymers:
In-situ Quality Improving of the Products

ZSINKA Viktéria!, FEKHAR Bahmed', MISKOLCZI Norbert'

"Pannon Egyetem, Vegyészmernoki és Folyamatmernoki Intézet,
MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék,
Egyetem u. 10, Veszprém, Tel: +36 88 624-000, honlap: www.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Products obtained by the waste polymer pyrolysis should be utilized as raw materials in chemical syn-
thesis or can be used in refineries and petrochemical sector. On the other hand, the contaminants have a key
role for the profitability of the processes. Whereas, undesired components from the raw materials transform
to the products and deteriorate their long term properties. The main problems are the deterioration in corro-
sion, transportation and storage properties. In this work the low temperature pyrolysis of waste polymers was
investigated in the presence of catalysts. Catalysts facilitate the isomerisation and aromatization reactions
and increase the yields of volatiles. It was also concluded, that Ca(OH), containing catalysts can efficiently
decrease the concentrations of contaminants.

Keywords: low-temperature cracking, zeolite catalyst, pollutant, isomeration, aromatisation

OSSZEFOGLALO

A polimer hulladékok hébontasaval nyert termékek tobbféle modon hasznosithatok; kdolajfinomitoi
és petrolkémiai alkalmazas, vagy akar kémiai szintézisek alapanyagaiként torténd hasznositas. Ugyanakkor a
szennyezOanyagok kulcsfontossaguiak a pirolizis lizemek hosszabb tavon is nyereséges miikodéséhez. Az
alapanyagok sajatossagai miatt ugyanis sok esetben nemkivanatos komponensek is keletkeznek, melyek a
termékek rovid és hosszu tava tulajdonsagait rontjak. Elsésorban a kedvezotlen korrdzids jellemzok, illetve a
szallitasi és a tarolasi tulajdonsagok romlasa jelent a legfobb problémat. A kutatdomunka soran miianyaghul-
ladékok termo-katalitikus hobontasat vizsgaltuk alacsony hémérsékleten, katalizatorok jelenlétében. A
katalizatorok hatasara izomerizacids és aromatizacios reakciok jatszodtak le, illetve ndvekedett az illékon-
ytermékek mennyisége. Megallapitottuk, hogy a Ca(OH), jelenléte a szintetikus zeolit katalizator mellett a
szennyezOanyagok csokkentése révén kedvezden befolyasolja azok hosszu tavu alkalmazhatosagat.

Kulcsszavak: alacsony hémérsékletli hébontés, zeolit katalizator, szennyezdanyag, izomerizacio,
aromatizacio
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Kituzatt célok:
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