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Kémiai és Kornyezettudomanyi Szekcio/Kémiai Alszekcio
Chemical and Environmental Sciences Section/Chemistry

2023. majus 6. (szombat)

09:00 —10:30

Alkanakri Nesreen, Owen Michael C — Molecular Dynamics
Simulations Of The Hexameric And Heptameric Of Collagen

Csécsi Marcell Daniel — Uretankotés katalitikus képzédésének
elméleti és kisérleti vizsgalata

Darg6 Gyula, Kis David, Szekely Gyorgy, Kupai Jézsef — Egy uj,

természetes alapu oldoszer szintézise és alkalmazasa

Fehér Zsuzsanna, Németh Réka, Kiss Johanna, Kupai Jozsef —
Polikarbonat szilikagélhez
rogzitett organokatalizatorral

depolimerizaciéjanak  optimalizalasa

Hégye Fanni — Kisérletek 3,3’-ditio-tio-digalaktozid el6allitasara és
aralkil halogenidekkel torténé tovabbalakitasara

Kavésziinet/Coffee break 10:30-10:45 0§

Helyszin: A/6 XX. el6ado

10:45 —12:30

Kopcsik Erika, Dr. Nagy Mikl6s — Aromas formamido-izocianidok
el6allitasa és optikai tulajdonsagaik vizsgalata

Qasim Hadeer Waleed, Prof. Fejes Zsolt, Viskolcz Béla, Fiser
Béla — Experimental and Theoretical Study of Urethane Formation in
the Presence of Tertiary Amine Catalyst

Vincze Anna — QSPR modell kidolgozasa gyégyszerhatéanyagok

intesztinalis felszivodasanak el6rejelzésére



Egy uj, természetes alapu oldoszer szintézise és alkalmazasa

Kulcsszavak: MeSesamol, oldoszer, Suzuki-reakcio, aszimmetrikus Michael-addicio, depolimerizacio

A fosszilis energiahordozok korlatozott hozzaférhetdsége és kornyezeti problémai miatt az emberiség
egyik legnagyobb kihivasa ezek megljuldé anyagokkal és energiaforrasokkal torténd kivaltasa. Ez a
torekvés megfigyelhetd az oldoszerek esetén is, amelyek a vegyiparban keletkezé hulladékok egyik
legjelent6sebb részét teszik ki. Ennek koszonhetéen a kdzelmultban eldtérbe keriiltek a természetes
forrasbol szarmazoé olddszerek, amelyek képesek kivaltani a hagyomanyos, kdolajalapu oldoszereket.
Ilyen példaul y-valerolakton (GVL), p-cimol, dimetil-izoszorbid (DMI), valamint a Cyrene™. Munkank
soran metilszezamolt (MeSesamol) allitottunk eld, amely a polaris aprotikus oldoszereknek egy Uj
igéretes, természetes alapu alternativaja lehet. A MeSesamol szezamolbol allithatd eld, egyszera és
kornyezetbarat metilezészert, dimetil-karbonatot alkalmazva. Munkankban meghataroztuk a
MeSesamol fobb jellemzdit. A MeSesamol a z6ld oldoszerekhez hasonlo tulajdonsagokkal rendelkezik,
magas a forraspontja: 229-230 °C, és a nyilttéri lobbanaspontja: 123 °C; vizzel nem, de hagyomanyos
szerves oldoszerekkel elegyedik. Jellegzetes szaga van, ezaltal laboratérium szivargasa konnyen
¢szlelhet6. A MeSesamolt sikeresen alkalmaztuk oldoszerként kiilonb6zd szén-szén kapcsolasi
reakciokban, mint példaul Suzuki-, és Sonogashira-reakciokban valamint aszimmetrikus Michael-
addiciokban. Hansen-féle oldhatosagi paramétereket figyelembe véve a MeSesamol a diklérmetanhoz
rendelkezik hasonlo tulajdonsagokkal, igy ennek az alternativaja lehet. Ezért aszimmetrikus Michael-
reakcioban vizsgaltuk a két oldoszerben elérhetd termelést €s enantiomerfelesleget. A két oldoszerben
a hasonl6 vagy jobb (akar 97%-os termelés és akar 99%-o0s ee) teljesitményt nyujt a diklérmetanhoz
képest. Tovabba a MeSesamol kivalo oldoszernek bizonyult a poli(biszfenol-A-karbonat) [BPA-PC],
valamint a poli(etilén-tereftalat) [PET] depolimerizaciojaban. A depolimerizacio soran a MeSesamol
elénye, hogy reakciot kovetden egyszerii fazisszeparicioval konnyen visszaforgathaté volt. igy a
MeSesamolt 6t reakciociklusban alkalmaztuk, és kivald hatékonysaggal (92—100%) ujra felhasznaltuk,
mikozben magas termelést értiink el (92% biszfenol A és 92% tereftalsav).
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