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Bevezetés

Dolgozatom témaja a mandulasav (2-hidroxi-2-fenilecetsav) enantiomerjeinek
elvalasztasa gazkromatogréfias és kapillaris elektroforézis modszerek alkalmazésaval. Célom,
szerkezet-kiralis szelektivitasi dsszefliggések megallapitasa szisztematikus méressorozattal. A
felismert tendencidk segitségével hatékony, gyors és széles korben alkalmazhaté kiralis

analizisek elvégzése lehetseges, tobbek kdzott kdrnyezeti mintak szamaéra is.

Az enantiomerek egymastol vald elvalasztasanak fontossaga az eltéré biologiai
hatasaikra (pl. Contergan, fenoxisav gyomirtok) vezethet6 vissza [3], ugyanis a racém alakban
alkalmazott kemikalidk felesleges, vagy artalmas koérnyezetterhelést jelentenek. Ez a terhelés
az enantiomertiszta termékek elGallitasaval a felére csokkentheté (pl. S-delta-metrin, R-
diklorprop).[4]

A vizsgalodast megel6zéen ismerniink kell néhany fogalmat, ami a probléma

feldolgozéaséahoz, megértéséhez elengedhetetlen.

fgy eldszor is, a kiralis kifejezés azt jelenti, hogy az adott molekula aszimmetrikus,
azaz nincs a szerkezetében szimmetria sik. A leggyakoribb eset, amikor egy szén atom négy
vegyértékkarjan négy egymastdl kiillonbozo ligandum talalhat6. Specidlis esetnek tekinthetd,
amikor két aszimmetrikus molekula pontosan egymas tikorképei, de a térben forgatva
egymassal fedésbe nem hozhatok, ezeket enantiomer paroknak nevezzik. Ha a molekuldban n
darab aszimmetria elem talalhat6, akkor ezek 2" izomert (diasztereomer) eredményeznek [1].
Azonban a diasztereomerek koziil csak ketté enantiomerje egymasnak. Racém elegynek

hivjuk azt az elegyet, melyben a két enantiomer 1:1 aranyban talalhat6 meg [4].

Az enantiomer parok fizikai tulajdonsagai homogén térben megegyeznek, mig a tdbbi
diasztereomerjeikt6l homogén térben is kiilonboznek (pl. UV-elnyelés, olvadaspont). Ebbol
adoddan az enantiomer par egymastol valo elvalasztasa csak inhomogén térben (magneses ter,
aszimmetrikus fellet) lehetséges [4]. Az enantiomerek elvalasztasa lehetséges diasztereomer
asszociatumok alakjéban, mert azok homogen térben is kilonboznek egymaéstol. A kdzvetlen
kromatogréfias eljarasoknal az enantiomerek a Kkirdlis elvalasztd &genssel ideiglenes

diasztereomer asszociatumot képeznek. Gazkromatografianal az allofazisban 1évo kiralis



szelektorral er@sebb asszociatumot képz6 izomer fog késébb eludlodni [1]. Elsé kozelitésben
azt lehet mondani, hogy az erdsebben k6t6dd izomer hdrom ponton létesit kdlcsonhatast a
szelektorral, mig a gyengébben ko6t6d6 csak két ponton. Kapillaris elektroforézisnél az
elvalasztd agenssel valé komplexképzésbél adddd méretbeli, térszerkezetbeli és migracios

sebesség kilonbségeket hasznaljuk fel az elvalasztasra [9].

A kornyezeti kémiaban az egyes enantiomerek analizalasanak legalabb akkora szerepe
van, mint a gyogyszeriparban. Az enanntiomer pér tagjainak aranyabdl kovetkeztetni lehet
egyes szennyezddések idejére és koriilményeire. D/L- aminosavak eléfordulasa régészeti

mintak kormeghatarozasaban segit, a racemizalddas mértékenek megallapitasaval [7].



Szakirodami attekintés

Gazkromatografia

A kromatogréafias vizsgalati modszerek alapjai egészen az Okorig nyulnak vissza,
akkoriban természetesen ezek empirikus alapon nyugvé megfigyelések szintjén mutatkoztak
meg. Mint a tudoméany valodi eszkdze, a 19. szdzad kozepén kezdett kiforrni, elméleti
hatterével sokan foglalkoztak és fejlesztették tovabb, a 20. szazadban a modszer fejlédése
rohamosan megindult [12]. A tudomany torténetében jelentds lépésnek szamitott, amikor
1952-ben James és Martin Nobel-dijat kapott a gazkromatografia mddszerének kidolgozasaért
és laboratoriumi gyakorlatba valé bevezetéséért [13]. Mi is ezt a modszert alkalmaztuk

méréseink soran.

Azért ezt a modszer valasztottam, mert rendkiviil kis mintaigényii a folyamat, nano- €s
mikrogramm (10° — 10® gramm) nagysagrendii mennyiségekkel dolgozik; a két izomer jelét
egymastol flggetlentl méri, igy az enantiomerek aranyat pontosan meg tudja allapitani,
valamint a tobbi komponenst is képes kisziirni. Ezen kiviil gyors eljarasnak tekinthetd, egy

analizis idétartama percekben mérhet6. A modszer elénye még a jo reprodukalhatdsag is [13].

Enantiomer-szelektiv  kromatogréafias vizsgalatot végezhetink kozvetett, vagy
kozvetlen modon is. A kettd kozott az a kiilonbség, hogy mig a kozvetett esetben az
enantiomert stabil kotést kialakitd kiralis agenssel visziink reakcidba, és akiralis kdzegben
valasztjuk el egymastol a keletkezett diasztereomereket; addig a kdzvetlen modszer esetében a
kiralis szelektor az &ll6- vagy mozgofazis része, és a vizsgalando izomerekkel csak
atmenetileg képez diasztereomereket, melyek gyorsan alakulnak ki és bomlanak fel [12].
Ahhoz, hogy az elvalasztas meg tudjon torténni, teljestlnie kell annak a feltételnek, hogy az R

és S izomerek a szelektorral eltér6 stabilitassal asszocialddjanak [5].

Maga az elvalasztas az izomerek és a szelektor ezen kapcsolatan alapszik, tehat hogy
az egyik és a masik enantiomer eltéré affinitassal rendelkezik az allofazishoz képest, igy a
kevésbeé kotddd enantiomer gyorsabban tud haladni az oszlopon, hamarabb elualodik, mint a
jobban kot6do, vagyis lassabban halado parja [9]. Hogy mennyi ideig marad egy izomer az

allofazisban, azt a retencios idovel jellemezziik, hogy a két csucs mennyire valt el egymastol



pedig a felbontoképesség adja meg (Rs). Két anyag relativ kotddését szelektivitassal (o)

jellemeziik, amelyik a retencidjuk aranyanak felel meg [4].

Az alléfazis a kapillaris falan talalhatd helyhez kotott allapotban, a mozgo6fazis ebben
aramlik magaval hordozva az analizalando anyagot. A két fazis egymassal nem elegyedhet. A
mozgofazis térfogati sebessége —kapillarisok esetén- 0,3-3 cm®/perc 0,1-0,32 mm belsd
atmérdnél, illetve 6-15 cm*/perc 0,53 mm belsd atmérénél [12]. Gazkromatogréfia esetén a
mozgofazis egy inert gaz, ami lehet Hp, He, Nj, Ar. Ezek a gazok nem lépnek reakcioba sem a
mintaval sem az alléfazissal. Kapillaris oszlopoknal a H, alkalmazésa az elterjedt, azonban ha
detektorként tdmegspektrométert hasznalunk, a He az idealis vivogaz [15]. A mozgofazis
aramlasat az oszlopon fellépd nyomaskilonbség eredményezi. A vivégaz 2-5 atmoszféra

nyomassal erkezik az oszlopra és 1 atmoszféraval tavozik [4].

Hogy egy anyag kolcsonhatasba lépjen az alléfazissal, kémiailag egymasnak
megfeleld csoportok kellenek a szelektoron és a minta komponensein. A kirélis felismeréshez
teljestilnie kell a harompontos kdlcsonhatési elvnek. Azaz enantiomerek elvalasztasahoz az
szlikséges, hogy az egyik izomer egyszerre 3 ponton érintkezzen az all6fazissal, mig a masik
izomer csak két ponton. Ez azt jelenti, hogy nem csak kémiai megfeleltetés kell a minta és az
alléfazis kozott, hanem térbeli is [2]. Emiatt egy enantiomer par elvalasztasdhoz nehéz a

megfeleld szelektort megtalalni.

A kirélis felismerés megkodnnyitése erdekében az analizis paramétereit valtoztathatjuk

korabbi ismereteink és mérési tapasztalataink alapjan. llyenek a:

e kapillaris belsd atmérdje
e az oszlop hossza

o allofazis, mozgobfazis

e szelektor

e szarmazékképzd agens

e homérséklet



A kiralis elvalasztasok szelektivitasat az esetek tulnyomo részében novelni lehet az analizis

hémérsékletének csokkentésével a kovetkezd Antoin jellegli 6sszefliggés szerint:

Ino =A/T +B 1. egyenlet [1]

Ahol «: szelektivitas az enantiomer par tagjai kozott
T: abszolut homérséklet
A és B az anyagra és az allofazisra jellemz6 allandok
Amennyiben a Kirélis elvalasztas csak egy kiralis felismeré mechanizmus eredménye,

akkor az 1/T- Ina 6sszefiiggés linearis.

Kapillaris elektroforézis

A Kkapillaris elektroforézis szintén gyakran hasznalt elvalasztastechnikai maodszer.
Mintaigénye ugyancsak alacsony, nyomnyi mennyiségi komponensek kimutatisara is

alkalmas, nano- és pikogramm tartomanyban dolgozik (10”° — 10" gramm).

Az elsd elektroforézis késziiléket Tiselius allitotta 6ssze fehérjék elvalasztasara, amiért
1948-ban kémiai Nobel-dijat kapott. A modernebb bioanalitikai technologiak fejlédése ezt
kovetéen felgyorsult, szamos kutatd foglalkozott a modszer tokéletesitésével [12]. Méra
rutinszerien alkalmazott eljards a laboratoriumi gyakorlatban, kdszonhetden egyszerii
hasznélatanak, az automatizalhatdé mintaadagolasnak, termosztalasnak, detektalasnak, és a
felhasznal6barat szamitdgépes vezérlésnek. Nagyhatékonysagu elvalasztasra képes mivel

alacsony aramer6sség (LA) mellett, magas fesziiltség (10-30 kV) kezelésére képes [4].

Miikodésének alapja az, hogy a kiilonb6z6 ionok toltésiiktdl és nagysaguktol fliggden
migralnak az ellentétes toltésti polus iranyaba. Erre az aramlésra szuperponalodik a katdédos
irdnyba mutaté Ggynevezett elektroozmotikus aramlas. Az aramlas az aramlo folyadékban
jelenlévé pozitiv és negativ toltésti részecskéket is viszi magaval, mig a feszlltség miatt
fennallo elektromos erdtér azokat a toltésiikkel ellentétes iranyba vonzza. A kation irdnyaba
aramlo folyadékban a pozitiv toltésii részek gyorsabban haladnak, mert azokat mindkét erd

azonos irdnyba vonzza, mig a negativok két ellentétes iranya vektor 0sszegének



gyorsasdgaval haladnak. Egy bizonyos tavolsag megtétele utdn az aramlasi sebesseg

kildnbségek miatt a komponensek elvalnak egymastol [17].

A toltésviszonyokat alapvetéen meghatarozza a hasznalt puffer pH-ja, ionerdssége,
mindsége és koncentracioja, a folyadékfazis viszkozitasa, valamint a kapillaris belsé falanak

megvaltoztatasa [12].

Az enantiomerek elvalasztasa azon alapul, hogy a pufferben kiralis szelektort is
oldunk, amivel az enantiomerek ideiglenes diasztereomer asszociatumot képeznek [8].
Amennyiben a két enantiomernek eltéré a kolcsonhatasi energidja (stabilitdsi allanddja) a
szelektorral, akkor a két izomer egymastdl eltéré ideig tartdozkodik a diasztereomer
komplexben [16]. A diasztereomer asszociatumoknak és a szabad anyagoknak més a
migracios sebessége az egymastol eltérd méretiikk miatt. Azaz az enantiomer par tagjainak

eltérod stabilitasi allanddja eltéréd migracids sebességet eredményez.

Mandulasav

A mandulasav egy fenilglikol sav, vagy alfa-hidroxi sav (AHA). Nevét a német
mandel szo6bol kapta (jelentése a magyarhoz hasonlatosan: mandula), mivel a keserti mandula
kivonat hidrolizisébdl szarmaztathatd. Oregedést gatld és antimikrobidlis hat4sai miatt, sokat

tanulményozott vegyulet.[11]

Tartalmaz egy benzol gylirtit, a hozza kapcsolddd szén atomot, illetve egy hidroxi és
egy karboxil csoportot [9]. Az AHA savak legkisebb képviseldje az aromas vegyiiletek koziil.
Rendelkezik egy aszimmetria centrummal, igy két kiralis izomerje létezik: a dextro- és levo-,
vagy D- eés L-mandulasav, melyek egyméas enantiomer parjai. Ez egy fehér, kristalyos
keverék, 118 C°on olvad, vizben részben, izopropanolban és etil-alkoholban szabadon
oldddik; fénynek Kitéve besotétedik [11]. Mivel tartalmaz egy kiralitascentrumot, harom
formaban fordul el6: inaktiv racémként, amely a két enetiomer 1:1 aranyd keveréke (para-
mandulasav), illetve két optikailag aktiv formédban. Eldallithatd hidroklorsav benzaldehid €s
hidrocianid sav reakcidjaval. pK értéke 25 C°-on 3,41. A hoémérséklet valtoztatasaval

savassaga jelentsen befolyasolhato [10].
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1. &bra: Mandulasav

A kozmetikai ipar hémlasztasra, hiperpigmentacio kezelésére, és ranctalanitasra
hasznélja mélyhidrataloként [3]. Gyogyszeripari felhasznalasa ennél széleskoriibb.
Alkalmazzak mint a félszintetikus penicillin és cefalosporin alapanyagat, és elhizas elleni
szerek eldallitdsara. Gyakori felhasznalasa antibakteridlis hatasa miatt, elsdsorban hugyuti
fertézések esetén. Gyogyszerek szintéziskozti terméke, példaul a homatropin (gyulladas gatld
szemcsepp) és ciklandelat (értagitd) esetében [7]. Sajat magat mint antibiotikum jellegii

gyégyszert is hasznaljak [11].

Kiralis segédanyagként (chiral auxiliary) is elterjedt. Az optikailag tiszta mandulasav
egy racém elegy egyik izomerjével sokkal erésebb koélcsonhatasba 1ép (harom pontos
kolcsonhatds), mint a masik izomerrel (két pontos kolcsénhatas) [10]. Az igy kapott
diasztereomer parok (asszociatumok) oldddasa, forrdspontja egymastdl kiilonb6zé, tehat
homogén térben is elvalnak egymastol [8]. Hasznaljak reszolvaldszerként is [7]. Igy lehetové
valik az enantiomer tiszta termékek eldallitasa. Hasznaljak még enantiomer szelektiv
katalizatorként [14].



Anyag és modszer

Szarmazékképzés: diazo-metan

A diazo-metan sarga szinii, mérgez6 gaz. Laboratoriumi gyakorlatban éteres oldatat
hasznaljak, rendkivil reakcioképes vegyilet. Karbonsavhoz hozzéaadva rogton protont hasit le
savak karboxil-csoportjarol. A reakcid pillanatszeriien jatszodik le, metil-észter szarmazék

képzodik, a nitrogén pedig gaz formajaban tavozik az oldatbo6l [1].

A gazkromatografias gyakorlatban azért hasznalunk metilezést, hogy a vizsgalt anyag
forraspontjat csokkentsiik, ezaltal alacsonyabb analizis hdmérsekletet hasznalhatunk [12]. Cél
az is, hogy a metil-észter szarmazékoknal az abszorpcio valjon uralkodova az adszorpcids
kolcsonhatésokkal szemben [9]. Az abszorpcié szimmetrikus, hegyesebb csicsokat ad, mig az
adszorpci6 elnyulé (tailing) cstcsokat eredményez, az adszorpcids izoterma nem lineéris volta
miatt [2].

le
& CH Cfo H
CHé_C‘\ P A H\(S'F‘ @ _ 3 \ / ) -—N.
Oig  + -=C-N=N: 0—C, + :N=N:
Ly 2 H“J ., h‘H
H H

metil-acetat

2.4bra : Diazo-metan reakcioja karboxil savval [1]

Felhasznalt vegyszerek

- aszarmazék képzéshez hasznalt diazo-metant az ELTE Szerves kémia tanszékétol
kaptuk

- a MERCK pro-analizis tisztasagu termékei kozll hasznaltunk: hexan, etil-acetat,
dietil-éter

- azioncserélt desztillalt vizet MILLI-Q késziilékbol nyertiik

- aracém mandulasav a Sigma-Aldrich Kft. terméke

- amandulasav metil-étert a BME Kémiai technologia Tanszéktdl kaptunk
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Hasznalt eszko6zok

- Gilson automata pipetta

- razégép MTA Kutesz IE 210
- Pierce reakcio6 edeny

- akvarium pumpa

- gazkromatograf tomegspektrométer

Gazkromtograf

3-4.4bra : GC-MS kiviilrél (balra) és beliilrdl (jobbra)

Az analiziseket a képen lathatd Simadzul7 tipusi gazkromatograffal direktbe
Osszekapcsolt QP5000 gyartmanyu tomegspektrométerrel végeztik. 25 méter hosszl
oszlopot, 0,22 milliméter Kkapillaris atmérével, permetilezett-p-ciklodextrin tartalmu
alléfazissal hasznaltunk elvalasztasra. A mozgéfazis, mas néven vivégaz: hélium volt 25

m/min sebességgel.

11



Mérések

Vizsgalddasunk modell vegyulete a mandulasav volt. Vizsgaltuk a mandulasavat
szarmazékkepzés nélkil (szabad sav-szabad alkohol), illetve szarmazékait is. A kiilonb6z6

méréseket tablazatosan foglaltam dssze.

A szelektivitdas kiszamolasahoz az a=tro/try 0sszefliggést hasznéltam, 1 perces
holtidovel korrigalt értékekkel, majd a homérséklet fliggésében abrazoltam a kapott o

értékeket.

Mérési  paraméterek:  Schimadzu  17A  gazkromatograf - QP 5000
tdmegspektrométerrel 6sszekdtve; oszlop: 25 m x 0,22 mm cydex-B; vivogaz: He (25m/min).

A hémérsékleti beallitasok szarmazékonként eltéroek.

1. Szabad sav - szabad alkohol

Szarmazék képzés nélkil a gazkromatografids mérések sordn az enantiomerek nem
valtak el egymastol racém elegy esetében a rendkivdilien rossz cstcsalak miatt (tailing). Ha
viszont kilon injektaltuk az S és R sztenderdet, 180 C°-on mas retenciot mutattak. A Kiralis

felismerésbdl adodott, hogy az S enantiomer elualddott elébb.

12



2. Metil észter - szabad alkohol

TIC * 1.0

HO

50
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5. &bra : Mandulasav metil észter — szabad alkohol szarmazékanak kromatogramja (110°C)
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6.4bra : Mandulasav metil észter — szabad alkohol szarmazékanak fragmentogramja (110°C)

t ret 1 ret 2 a In(a) T T

110 Ce 22,27 23,17 1,04 0,039 383,15 K 2,60*107
130 C° 9,00 9,11 1,013 0,0129 403,15K | 2,48*107
100 C° 37,88 39,84 1,05 0,049 373,15 K 2,68*107

1. tAblazat: A mandulasav metil észter — szabad alkohol szarmazékanak retenciés adatai

13




Metil-észter szabad-alkohol

0.06

0.05 ~ 0.049
0.04 L 2
0.03 /ﬁ
0.02
oo

0.01

Ina

0 T T T T 1
2.45E-03 2.50E-03 2.55E-03 2.60E-03 2.65E-03 2.70E-03

1/T

7.4bra : Mandulasav metil észter — szabad alkohol szarmazékanak 1/T — [na dsszefiiggése

(110°C)
3. Szabad sav - metil éter
@)
TIC * 1.0
H:CQO
OH
50
25
url;
30 100

8.abra : Mandulasav szabad sav — metil éter szadrmazékanak kromatogramja (150°C)
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9.4bra : A mandulasav szabad sav — metil éter szarmazékanak fragmentogramja (150°C)

t ret 1 ret 2 o In(ar) T Ut

180 C° 13,945 14,079 1,0103 0,0102 453,15 K 2,207*10°
160 C° 36,826 37,757 1,0259 0,0257 433,15K | 2,309*10°
170 Ce° 21,980 22,274 1,0140 0,0139 443,15 K 2,256%10°
150 C° 64,018 66,158 1,0339 0,0334 423,15K 2,363*10°

2. tdblazat: A mandulasav szabad sav - metil éter szarmazékanak retencios adatai
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10.4bra : Mandulasav szabad sav — metil éter szarmazékanak 1/T — [na dsszefiiggése (150°C)

4., Metil éter - metil észter
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11.abra : Mandulasav metil éter — metil észter szarmazékanak kromatogramja (100°C)
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12.abra : Mandulasav metil éter — metil észter szarmazékanak fragmentogramja (100°C)

ret 1 ret 2 o In(ar) T Ut
110 Ce 20,341 20,584 1,0126 0,0125 383,15 K 2,609%10°
100 C° 32,914 33,462 1,0172 0,0170 373,15 K 2,679*10°
90 Ce 55,99 57,37 1,0250 0,0248 363,15 K | 2,754*10°

3. tAblazat: Mandulasav metil észter - metil éter szarmazékanak retenciés adatai
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13. &bra: Mandulasav metil éter — metil észter szarmazékanak 1/T — Ina 6sszefuiggése (100°C)
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14. dbra: Mandulasav szarmazékainak osszesitett 1/T — lna osszefiiggése (110°C)
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Kovetkeztetések

Ha a vegyiiletnek hidrogén donor képességii csoportja van (alkohol és sav), az
nagyban javitja a kiralis szelektivitast. A metil éter — metil észter szarmazéknak sokkal kisebb

a szelektivitasa és kevésbé meredek a hdmérsékletfiiggése.

A szabad sav — szabad alkohol esetében uralkoddva valnak az adszorpcios
kolcsonhatésok, és a kiralszelektivek hattérbe szorulnak, ezek miatt elnydjtott, egymastol el
nem valo csucsokat kapunk. Habar ezeknél is meg lehet figyelni, hogy mas retencidval
érkezik a két enantiomer ha a két izomert kilon-kalon injektaltuk. Az igy mért adatok az

abszorpcios izoterma nem linearis szakaszéra esnek.

Az 6sszehasonlitd 14.abréan latatd, hogy a metil észter — metil éter szarmazéknak a
legkisebb a meredeksége. Ez azzal magyarazatd, hogy ez a szdrmazék nem képes hidrogén
donor kdlcsonhatasokra. A masik két szarmazék meredeksége azért nagyobb, mert a hidrogén

donor kolcsdnhatas kulcsszerepet jatszik a kiralis felismerésben.

Szarmazak Sav- Metil éter Metil észter- alkohol | Metil észter — Metil
éter
o 1,074* 1,042 1,0126

*extrapolalt érték

4.tablazat: A mandulasav kiilonbozo szarmazékainak kiralis szelektivitasa 110 C°-0n

A tablazatbdl leolvashatd, hogy a legnagyobb kiralis szelektivitassal a szabad sav —
metil éter szarmazék rendelkezik, ezt koveti a metil észter — szabad alkohol, végil a metil
észter — metil éter szarmazék. Tehat a kiralis felismerés szempontjabol a legelénydsebb a
szabad sav, és legkevésbé a metil észter szarmazék. A szabad alkoholnak is nagyobb a
szelektivitdsa, mint a metil szarmazékoknak. Azonban a nyomnyi enantiomer szennyezések
esetén a keskeny csucsok miatt a metil észter — metil éter szarmazékok adtdk a legjobb

elvalast.
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A Kapillaris elektroforézissel csak clézetes eredményeket értem el, de az mar
nyilvanvalo, hogy a mandulasav enantiomerjeit protonalt alakban, y- cikodextrinnel el lehet
valasztani. Ezzel a modszerrel tovabbi méréseket végzek. Vizsgalom a reszolvalas hatasfokat,

és a partnerek enantiomer aranyat.
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Osszefoglalas

Dolgozatom témdja a mandulasav (2-hidroxi-2-fenilecetsav) enantiomerjeinek
elvalasztasa gazkromatografias és kapillaris elektroforézis modszerek alkalmazasaval. Célom,
szerkezet-kiralis szelektivitasi 0sszefliggések megallapitasa szisztematikus méréssorozattal. A
felismert tendencidk segitségével hatékony, gyors és széles korben alkalmazhatd kirdlis

analizisek kimérése a kornyezeti mintak szamara.

Az enantiomerek egymastol vald elvdlasztisanak fontossdga az eltérd kornyezeti
hatasaikra (pl. Contergan, fenoxisav gyomirtok), eltérd lebomlési sebességiikre vezethetd
vissza. Ugyanis a racém alakban alkalmazott kemikalidk felesleges, vagy artalmas
kornyezetterhelést jelentenek. Ez a terhelés az enantiomertiszta termékek elballitasaval a

felére csokkenthet6 (pl. S-delta-metrin, R-diklorprop).

A mandulasav egy fenilglikol sav, vagy alfa-hidroxi sav (AHA). Oregedést gatld és
antimikrobidlis hatasai miatt, sokat tanulméanyozott vegyilet. Tartalmaz egy benzol gytriit, a
hozzé kapcsolddd szén atomot, illetve egy hidroxi és egy karboxil csoportot. Mivel tartalmaz
egy kiralitascentrumot, harom forméban fordul el6: inaktiv racémként (para-mandulasav),
illetve két optikailag aktiv formaban. Kozmetikai és gyogyszeripari hasznalata széles koérben

elterjedt.

Vizsgaltuk szabad sav — szabad alkohol funkcids csoportok birtokaban, illetve
szarmazékképzéssel. A kiilonbozéd méréseket tdblazatosan foglaltam Ossze. A szelektivitas
kiszamolasadhoz az a=tro/tr; 0sszefliggést hasznaltam, 1 perces holtid6vel korrigalt értékekkel,

majd a hémérséklet fliggésében abrazoltam a kapott o értékeket.

Ezek alapjan azt allapithatjuk meg, hogy ha a vegyiiletnek hidrogén donor képességii
csoportja van (alkohol és sav), az nagyban javitja a kiralis szelektivitast. A metil éter — metil
észter szarmazéknak sokkal kisebb a szelektivitasa és kevésbé meredek a hdmérsékletfliggése.
Ez a szarmazék nem képes hidrogén donor kdlcsonhatasokra. A szabad sav — szabad alkohol
esetében uralkodova valnak az adszorpcios kolcsonhatasok, és a kiralszelektivek hattérbe
szorulnak. A hidrogén donor kdlcsonhatas pedig kulcsszerepet jatszik a kiralis felismerésben.

Tehat a kiralis felismerés szempontjabdl a legelonyGsebb a szabad sav és legkevésbé a metil
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észter szarmazék. Azonban a nyomnyi enantiomer szennyezesek esetén a keskeny csucsok
miatt a metil észter — metil éter szd&rmazékok adték a legjobb elvalast. Tehat a permetilezett-p-
ciklodextrin tartalmu allofazisok megfeleldek a benzolgylirithdz kozel 1évo kiralis centrumot

tartalmazé anyagok elvalasztasara (fenoxipropionsav herbicidek pl: diklérprop).

A preparativ vegyészek munkajat jol tudjuk tdmogatni a mandulasav szarmazékok
(fontos gyogyszeriperi kozti termék) Kkiralis elvalasztdsaval. A  torvényszeriiségek
megéllapitasaval elésegitjiik az enantiomertiszta termékek eldallitasat, ezaltal csokkenteni

lehet a kdrnyezetterhelést.
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