Magyar Kémikusok Egyesulete Csongréd Megyei Csoportjaésa
Magyar Kémikusok Egyestilete rendezvénye

_—u
5
. Y

MAGYAR KEMIKUSOK EGYESULETE
CSONGRAD MEGYEI C§0PDFT

T i, r
-~ L_.-"n‘\-\..— i

T

XLVI.
KEMIAI ELOADOI NAPOK

Eloadas osszefoglalok

Szegedi Tudomanyegyetem
Szeged, 2023. oktdber 17-19.



Szerkesztették

Karadi Krisztina
SZTE TTIK Molekularis és Andlitikai Kémia Tanszék

Vargané Arok Zsofia
SZTE TTIK Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

ISBN 978-615-6018-22-9



Tartalomjegyzék

A Magyar Kémikusok Egyesiilete dta nivodijjal kitintetett diplomadolgozatok .................... 4
A XLVI. Kémiai El6ad6i Napok program- és absztraktflUzete...........cccveveirieninnenenncneen, 6
AHEKINO PrOZIAM.....voveveveceececeeeteseeseessese s sessessessesssssessesssssss s sssessessessenssssesssssessnssnsansnennes 7
RESZIBLES PrOGIaAIM....c.eiueeiiiiieiee sttt b et b et e b bt e b sbe st nense e 9
ADSZEAKITUZEL. ..ottt et et besbenneeneeneas 14
o (S 1 ] (0 T T F TSR 15
Nivodijas eldadasok szekcioja I ..o 17
Nivodijas eldadasok szekcioja I ......ooiiiiiiiiiiiiiiii s 23
Biochemistry/BiOKEMIA SZEKCIO .........cceeiieeeecieiie ettt s enas 29
GyOgySzereszeti KEMIASZEKCI O ......cuviuiieiriesieieeeie e 36
ANyagtudomany SZEKCIO L. .....couiveeuiriiiieieesie ettt 42
Gyoégyszeranalitikal KEMIa SZEKCIO ........ovruirierieiinierieeeeseie e 47
Anyagtudomany SZEKCIO 1. ..o 52
OrVOSH KEMIA SZEKCIO.....couveieiieieeieeieeieee ettt bbbt sae s besbeeneenenneas 57
74 AV N 0T ES74 (o OSSPSR 72
Fenntarthaté kémia/Sustainable chemistry SZEKCIO........ccevvevereieieiicece e 79
ANyagtudomany SZEKCIO 1. ....c.ueveieiieieceeeeeeee et eneas 75
FiziKal KEMIASZEKCIO ......eoueeieieiesiee ettt 80
A XLVI. Kémiai El6adoi Napok konferencia kiadvanykotetébe benyujtott kozlemenyek ..... 87
Ecsédi Bertold: Poliimid aerogélek hidratécios mechanizmusanak vizsgdata.................... 88

Fekete David: Fotoelektrokémiai glicerinoxidacios folyamatok nagy aramsiriiségeken .... 95

Maka Timea Kamillaz A tehetséggondozas lehetéségei a kémia- €S matematikatanitas

ESv= 0100 1= oo RS 102
Mihalovics Bence: Elnyujtott hatéanyag-leadas poliszukcinimid és poli(vinil-pirrolidon)
alapl SzAlas MATIXOKDO! ..........coiuieiecee e 109
Ordog Tibor Istvan: Az aszfaltének szerepe a kéolaj emulziok stabilitaséban ................. 116
Samu Angeika Anita: A szén-dioxid elektrokémiai &alakitasat befolyasold paraméterek
rés nélkili elektrolizAlG Callaan ...........oceviiiciieccee e 123
Szayly Kata: A mukoadhézi6 értelmezése hidrogél felszinen..........cccceeevececececccicneene, 128

Gergely Stankovits: The effect of the cationic group content of the polymer on mucin-
POly(@8MIN0 aCid) INLEIACLION. .........cueieeerteeteree e 136

IR 0100 =1 (01 oSSR 143



A MAGYAR KEMIKUSOK EGYESULETE ALTAL
NiVODIJJAL KITUNTETETT DIPLOMADOLGOZATOK
2023

BUDAPESTI MUSZAKI ES GAZDASAGTUDOMANY!| EGYETEM

KISSETELKA:
Kumarinvézas fotokapcsol 6 gerjesztett dlapotd folyamatainak vizsgalata

LORINCZ BALAZS:
Szupramolekularis és katalitikus kémiaban el6fordulé bonyolult molekularis kélcsonhatasok pontos modellezése

DEBRECENI EGYETEM

BENEDEK MATE:
Kopolimerek karakterizalasa gél permeécids kromatografia és neurdlis hal6 alkal mazasaval

MAKAI TIMEA KAMILLA:
A tehetséggondozas lehetdségei a kémia- €s matematikatanitas szempontjabol

S2ABO DAVID RUBEN:
Monoklonalis antitestek elektroporlasztésos ionizéci6s tomegspektrometridval kapott spektrumainak vizsgélata

EOTVOSL ORAND TUDOMANYEGYETEM

FEHERVARI ESZTER:
Human peptidil-arginin-deimindz enzimek autocitrullinéciojanak vizsgal ata tomegspektrometriaval

LACZKO GERGELY:
Computational Study of Base-Catalyzed Thioester | somerizations

ZSGNAR-NAGY BARNABAS:
Bifenilén alapu diaril-etén fotokapcsolok elballitasa és vizsgaata

PANNON EGYETEM

TOTH ELIZA:
Atmenetifém-oxid tartalmu halloysit nanokompozit fotokatalizatorok fejlesztése

SZEGEDI TUDOMANYEGYETEM

KAINER GYULA:
Szerves és szervetlen részecske diszperziok |CP-MS vizsgél atara alkalmas 3D nyomtatott mintabeviteli rendszer
fejlesztése és alkalmazasa



Magyar Kémikusok Egyesulete Csongrad Megyei Csoportja
ésa Magyar Kémikusok Egyesiilete rendezvénye

XLVI. KeEmial ELoapO1 NAaPOK

Programflzet

Szeged, 2023. oktdber 17-109.

Szegedi Akadémiai Bizottsag Székhaza
6720 Szeged, Somogyi u. 7 (103-104 Diszterem)

Organized by the Csongrad county sub-division of Hungarian
Chemical Society and the Hungarian Chemical Society

XLVI.CHEMISTRY LECTURES

Program book
Szeged, 17-19. October 2023.

Szervezék: Karadi Krisztina és V. Arok Zstfia
Organizers: Krisztina Karadi and Zsofia V. Arok



ATTEKINTO PROGRAM / SHORT PROGRAM

2023. oktéber 17. kedd / 17 October 2023 Tuesday

09.30 -
10.30-11.00

11.00 - 12.00

12.00-13.00
13.00 - 14.15
14.15-14.30
14.30 - 15.45
15.45-16.00
16.00-17.30
18.00-21.00

Regisztrécié / Registration
Megnyito
Prof. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyestlete
Csongrad Megyel Csoportjanak elntke
Nivodijak dtadéasa
Dr. Janéky Csaba, egyetemi docens
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Plenaris el6adas
Eléado: Dr. Varga Gébor, egyetemi tanarsegéd
Ebédsziinet
Nivodijas el6adasok szekcidja I. Elnok: Dr. DOm6tor Orsolya, egyetemi adjunktus
Kévésziinet
Nivodijas eléadasok szekcidja I1. EIndk: Dr. Endrédi Balazs, egyetemi adjunktus
Kéavésziinet
Biochemistry/Biokémia szekcid EIndk: Halmagyi Tibor Gergd, tudomanyos munkatars
Konferenciavacsora (Hagi Udvar és Etterem, 6720 Szeged, Kelemen Lasz6 utca 3..)
Conference dinner (“Héagi Udvar és Etterem”, 6720 Szeged, Kelemen Las0 street 3.)

2023. oktdber 18. szerda / 18 October 2023 Wednesday

09.15-

09.45 - 11.00
11.00-11.15
11.15-12.15
12.15-12.45
12.45-13.45
13.45-14.00
14.00 - 15.00
15.05-16.00

Regisztréci6 / Registration

Gybgyszerészeti kémia szekcié Elndk: Dr. Dobd Dorina Gabriella, egyetemi adjunktus
Kévésziinet

Anyagtudomany szekcid |. EIndk: Dr. Szabados M arton, tudomanyos munkatars
Ebédsziinet

Gyogyszeranalitikai kémiaszekcidé EIndk: Dr. Koérméczi Timea, tudomanyos munkatars
Kéavésziinet
Anyagtudomany szekcié |1. EIndk: Dr. Varga Gabor, egyetemi tanarsegéd

Létogatas a szegedi Uj Zsinagdgaba, 6722 Szeged, Josika utca 10.

Visiting the Szeged New Synagogue, 6722 Szeged, Josika street 10.

2023. oktdber 19. csiitortok / 19 October 2023 Thursday

08.30 -

09.00 - 10.00
10.00-10.15
10.15-11.45
11.45-12.15
12.15-13.30
13.30-13.45
13.45-14.45
14.45-15.00
15.00 - 16.30

Regisztracié / Registration

Orvos kémia szekcié EInok: Dr. Lérinczi Balint, egyetemi tanarsegéd

Kévésziinet

Szerves kémia szekcio EIndk: Tolnai Balézs, igazsdgiigyi vegyészszakértd

Ebédsziinet

Fenntarthat6 kémia/ Sustainable chemistry szekcié Elndk: Dr. Schuszter Gabor, adjunktus
Kéavésziinet

Anyagtudomany szekcié I11. EIndk: Dr. Kutus Bence, tudomanyos munkatars

Kévésziinet

Fizikai kémiaszekcié Elndk: Dr. Samu Gergely Ferenc, tudomanyos munkatars



KOZOSSEGI PROGRAMOK

honferenciavacsora
2023. OKTOBER 17.

KEDD, 18:00-21:00
HAGI UDVAR ES ETTEREM
6720 SZEGED, KELEMEN LASZLO UTCA 3.

2023. OKTOBER 18.

SZERDA, 15:05-16:00
KOZOS INDULAS A KONFERENCIA HELYSZINETOL



SOCIAL PROGRAM

Conference dinner

17 OCTOBER 2023

TUESDAY, 18:00-21:00
HAGI GARDEN AND RESTAURANT
6720 SZEGED, KELEMEN LASZLO STREET 3.

18 OCTOBER 2023

WEDNESDAY, 15:05-16:00
ORGANIZED DEPARTURE FROM THE CONFERENCE VENUE



RESZLETES PROGRAM / DETAILED PROGRAM

2023. oktober 17. kedd / 17 October 2023 Tuesday

09.30-
10.30- 11.00

11.00-12.00

12.00 - 13.00

13.00-14.15

13.00-13.15

13.15-13.30

13.30 - 13.45

13.45-14.00

14.00-14.15

14.15-14.30

14.30-15.45

14.30-14.45

14.45-15.00

15.00 - 15.15

15.15-15.30

15.30-15.45

Regisztréacié / Registration
M egnyitd
Prof. Sipos Pal, egyetemi tanar
A Magyar Kémikusok Egyesiilete Csongrad Megyel Csoportjanak elnoke
Nivodijak atadasa
Dr. Janaky Csaba, egyetemi docens
Magyar Kémikusok Egyesiilete
Plenaris eloadas
AUSZTRALIABOL JOTTEM —EGY MARIE CURIE OSZTONDIJ TORTENETE
Elbadé: Dr. Varga Gabor, egyetemi tanarsegéd

Ebédsziinet (Diszterem el6tti folyoso)

Nivédijas el6adasok szekcidja 1.
EIndk: Dr. Domo6tor Orsolya, egyetemi adjunktus

Human peptidil-arginin-deiminaz enzimek autocitrullinéci6janak vizsgdlata
témegspektrometriaval
Elbado: Fenhérvari Eszter, PhD hallgaté

Szerves és szervetlen részecske diszperziok |CP-MS vizsgél atara alkalmas 3D nyomtatott
mintabeviteli rendszer fejlesztése és akalmazésa
Elbadé: Kajner Gyula, PhD hallgato

Bifenilén alapu diaril-etén fotokapcsolok elballitasa és vizsgalata
Elbadé: Zsignar-Nagy Barnabas, PhD hallgat6
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18.00 — 21.00

Kavésziinet (Diszterem eldtti folyoso)

Biochemistry/Biokémia szekcio
EIndk: Halmagyi Tibor Gergd, tudomanyos munkatars
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in vitro drug release
Presenter: Keristina Wagdi Kamil Amin, PhD student
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09.45-11.00
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10.45-11.00
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Regisztrécié / Registration

Gybgyszer észeti kémia szekcio
Elndk: Dr. Dobé Dorina Gabriella, egyetemi adjunktus
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Eléadé: Gatszegi Gerda Timea, Msc hallgat6

Potencidlis STAT5b inhibitorok tervezése és szintézise
Elbado: Péczka Nikolett, PhD hallgat6
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Eldado: Csengeri Agnes, biol 6gia-kémia szakos hallgato

Apremilast gyégyszerhatdanyag-szintézis kulcsfontossagu intermedierének rezolvélasa
Elbadé: Nguyen Thuy Hong Ha, PhD hallgaté

2-Azidopridin és rokon vegytleteinek gyors és biztonsagos dramlasos kémiai szintézise és
tovébb alakitasa
Elbado: Szemesi Péter, PhD hallgaté

Kavésziinet (Diszterem el6tti folyoso)

Anyagtudomany szekcio |.
Elndk: Dr. Szabados M arton, tudomanyos munkatars

Pszeudo-perovszkitok optoelektronikai tulgjdonsdgainak finomhangolésa halogéncserével
Eldads: Hajdu Cintia, PhD hallgato
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11.30-11.45

11.45-12.00

12.00-12.15

12.15-12.45

12.45-13.45

12.45-13.00

13.00-13.15

13.15-13.30

13.30-13.45

13.45-14.00

14.00 - 15.00

14.00 - 14.15

14.15-14.30

14.30 - 14.45

14.45 - 15.00

15.05-16.00

Uvegszél ak regenerd asa livegszal as kompozitbol hidrotermélis bontéassal
Eldads: Képes Bence, Bsc hallgato

Funkciondlis molekulak vizsgélata pumpa-szonda szorasi kisérletekkel ultragyors idéskalan
Eléads: Mikehazi Antal Janos, PhD hallgat6

Radioaktiv hulladékok kondicionalasara alkalmas kotéanyagok és kompozitjaik NMR
relaxometriés vizsgélata
Elbado: Kertész Tamas Péter, Msc hallgatd

Ebédsziinet (Diszterem el6tti folyoso)

Gydgyszeranalitikai kémia szekcid
Elndk: Dr. Kérmoczi Timea, tudomanyos munkatars

Filmtablettak minéségellendrzése kozeli infravords és Raman-spektroszkOpia segitségével
Elbadé: Szabb Bence, Msc hallgaté

UV képalkotason alapul 6 gépi latasi rendszer alkalmazasa tablettak vizsgélatara
Eldads: Mészéros Lilla Alexandra, PhD hallgato

Aripiprazol tartalmu készitmények bioekvivalencia vizsgélaténak predikcioja kioldodas-
felszivodés alapon
Eldadé: Kédér Szabina, PhD hallgato

FelUletaktiv anyagok és pH-mdédosité segédanyagok hatasa a pimobendan
kioldodaséra és fel szivodasara
Eldadé: Tézsér Petra, PhD hallgaté

Kavésziinet (Diszterem eldtti folyoso)

Anyagtudomany szekcio 1.
Elntk: Dr. Varga Gébor, egyetemi tanarsegéd

Az aszfaltének és a tarolokdzetek szerepe a kbolajemulziok stabilitasaban
Eldads: Orddg Tibor Istvan, Technoldgia transzfer szenior szakértd

Polimer adalékok szerepének vizsgalata el ektrokémiai szén-monoxid redukcidban
Eldads: Galbicsek Noémi Vanda, Bsc hallgato

Hangolhat6 szén-monoxid redukciés szel ektivitas polianilin/réz nanokompozit
elektrokatalizétorokon
Eldads: Dragity Dejéan, Bsc hallgato

Antioxidans kompozitok el6allitisa mangén-oxid és cérium-oxid nanozyme-ok kontrollalt
heteroaggregécijaval
Eléadé: Viczian Déniel, Bsc hallgato

L &ogatés a szegedi Uj Zsinagogéba (kdzos indulas a SZAB székhazbol)
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2023. oktober 19. cstitortok / 19 October 2023 Thursday

08.30-—
09.00 - 10.00

09.00 - 09.15

09.15-09.30

09.30 - 09.45

09.45 - 10.00

10.00-10.15

10.15-11.45

10.15-10.30

10.30 - 10.45

10.45-11.00

11.00-11.15

11.15-11.30

11.30-11.45

11.45-12.15

12.15-13.30

12.15-12.30

12.30-12.45

Regisztrécié / Registration

Orvos kémia szekcio
Elnék: Dr. Lérinczi Balint, egyetemi tanarsegéd

A jov6 sebfed6i? - Poliszukcinimid és s6 keverékébdl haromdimenzids, nanoszalas struktira
eléallitasa
Elbadé: Nanys Monika, Msc hallgatéd

Poliszukcinimid/szervetlen so kompozit szédlas struktirak optimalizalésa és potencidlis orvosi
alkalmazhat6saga
Eldadé: PAos Veronika, PhD hallgaté

Fertotlenitd hatasa PVA szovetek eldallitasa
Elbadé: Kiss Eszter, PhD hallgaté

Fém tartalmU nanorészecskék antibakteridlis és citotoxikus hatasa, irodalmi 6sszefoglalas
Eldadé: Hamoczki Sarolta, PhD hallgat6

Kavésziinet (Diszterem el6tti folyoso)

Szerves kémia szekcio
EIndk: Tolnai Balézs, igazsdgiigyi vegyészszakértd

Fotokatalitikus rendszerek fejl esztése szén-szén kapcsol asok kivitelezésére
Elbadé: Gémes Gergd, Bsc hallgato

Aza-BODIPY tipusu fényérzékenyitd anyagok szintézise
Eléadé: Hlogyik Tamés, PhD hallgatd

Biologiailag aktiv kannabigerol szarmazékok eléallitdsa Mannich reakcidval
Eldadé: Téth Gergely, hallgaté

Antitumor hatést protoflavon-indol hibrid vegyiiletek eléallitasa és vizsgalata
Elbadé: Girst Gabor, tudomanyos segédmunkatars

[1,2,4]triazol o[ 1,5-a] pirimidin vazas GABAB pozitiv allosztérikus modul atorok
szintézise
Eldado: Petrd Jozsef Levente, kutaté-fejleszts vegyész, PhD hallgatd

Mikrotalca rendszeren alapuld, nagy ateresztoképességii
enantiomerszeparécios eljaras kidolgozéasa
Elbadé: Javor Balint, Msc hallgaté

Ebédsziinet (Diszterem el6tti folyoso)

Fenntarthaté kémia/Sustainable chemistry szekcié
EIndk: Dr. Schuszter Gabor, adjunktus

Perszulféat-ionok hatdsa a ZnO heterogén fotokatalitikus aktivitasara trimetoprim bontasa
soran
Eldadé: Veres Bence, PhD hallgaté

A szén-dioxid elektrokémiai atalakitasat befolyasold paraméterek rés nélkili elektrolizalé
celldban
Eléadé: Samu Angelika Anita, PhD hallgaté
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15.00 - 16.30

15.00-15.15

15.15-15.30

15.30-15.45

15.45-16.00

16.00 - 16.15

16.15-16.30

Toxikus vegyiiletek képzddése és bomlasa vizkezelési eljarasokban: citromsav
klérozésa
Elbadé: Angyal David, PhD hallgat6

The effect of single crystal TiO2/perovskite band alignment on the kinetics of
electron extraction
Presenter: Chen Xiangtian, PhD student

Photoel ectrochemical CO; reduction on Au-decorated Sh,Ses photocathodes
Presenter: John Mark Christian Dela Cruz, PhD student

Kavésziinet (Diszterem eldtti folyoso)

Anyagtudomany szekcio I 11.
Elntk: Dr. Kutus Bence, tudomanyos munkatars

Poliimid aerogélek hidrataci6s mechanizmusénak vizsgélata
Eldadé: Ecsédi Bertold, Bsc hallgat6

Polikationos nanoszal as rendszerek fejlesztése el ektrosztatikus szalhuzas technikaval
Eléado: Takacs Adam, Msc hallgato

Az uranil kation és a réteges kettds hidroxidok kozotti kdlesonhatasok vizsgalata
Eléado: Péter Tamés, Msc hallgato

Polietilén stabilizalasa természetes eredetli antioxidansokkal
Elbado: Takécs Kata, PhD hallgat6

Kévésziinet (Diszterem el6tti folyoso)
Fizikai kémia szekci6
Elndk: Dr. Samu Gergely Ferenc, tudomanyos munkatérs

Kitozan oszcillatorok szinkronizacidja
Eldadoé: Gardi Balint, Bsc hallgato

Kalcium-karbonat képzddésének tér- és iddbeli jellemzése mikrofluidikai reaktorban
Elbads: Adam Méria Rebeka, Bsc hallgato

Szén-dioxid redukcioval parositott glicerin oxidacié folyamatos aramlasos elektrolizal 6

cellaban
Eldado: Szirma Adrienn, hallgatd

Fotoelektrokémiai glicerinoxidacids folyamatok nagy aramstiriségeken
Eldado: Fekete David, Bsc hallgato

Ritkafoldfém-szilikat csapadékcsovek aramlésvezérelt szintézise és jellemzése
Elbado: Farkas Panna, Msc hallgaté

A CI + CH3CN reakcié mechanizmusainak és dinamikajanak elméleti modellezése
Eldadé: Toth Petra, Msc hallgato
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AUSZTRALIABOL JOTTEM — EGY MARIE CURIE OSZTONDIJ TORTENETE

Yarga Gabor

Szegedi Tudomanyegyetem, Alkalmazott és Kornyezeti Kéemiai Tanszék

,»Menni vagy nem menni?” irodalmi athallassal atitatott eldontott kérdés
a fiatal kutatok életében. Aki akadémiai palyara késziil valdjaban a
kovetkezd kérdést kell, hogy megfogalmazza: Milyen lehetoségei
vannak egy frissen végzett fiatal kutatonak arra, hogy kiilfoldi
tapasztalatot szerezzen? Ez viszont egy lényegesen Osszetettebb kérdés
¢s sajnalatos modédon a Magyarorszagon posztgradudlis/gradudlis

képzésben résztvevo hallgatok komoly informacidhidnyban szenvednek

ezzel kapcsolatban. Ez az informéciohiany viszont oda vezet, hogy a
karriertervezés, ami toliink nyugatabbra 1ényegesen jobban és tudatosabban miikddik, mar az
elsd lépésekben kutba esik/csorbat szenved és egy jabb teriileten keriilnek versenyhatranyba a

magyarorszagi fiatal kutatok.

A nemzetkdzi mobilitdsi palydzatok ¢és a fiatal kutatok szdmaéra kiirt Osztondijak
kulcsfontossagu szerepet toltenek be ebben a bizonyos karrier tervezésében. Az eléadas soran
a sajat Marie Curie (MSCA-IF-GF) projektemen keresztiil mutatom be, hogyan juthat el egy
magyarorszagi kutaté egy jo otlettel oda, hogy az egyik legkompetitivebb Eurdpai Unids
mobilitdsi 6sztondij elnyerésével a vilag egyik TOP 50 egyeteme kozé sorolt intézetben
kutathasson. Pontrol-pontra bemutatom, hogy milyen buktatokkal és nehézségekkel kell(ett)
megkiizdenem a projekttervezés, palyazas és a kivitelezés kiilonbozé fazisaiban. A fokuszban
kivételesen nem feltétleniil csak a szakmai kérdések fognak allni, hiszen egy projekt emberi

oldala legalabb annyi kihivast tartogathat.
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Human peptidil-arginin-deiminaz enzimek autocitrullinaciojanak
vizsgalata tomegspektrometriaval

Feharvari Eszter®, Schlosser Gitta®, Papp David*

“MTA-ELTE Lendiilet lonmobilitds-tomegspektrometria Kutatocsoport, 1117 Budapest, Pazmany Péter Sétany
1/4

A fehérjék citrullindcidja, egy fontos poszt-transzlacios modosulds, melynek
kovetkeztében a citrullindlodott fehérjék felhalmozdddsa szamos neurodegenerativ,
autoimmun ¢és radkos megbetegséggel kapcsolatba hozhato. Eddigi kutatdsok alapjan ezen
betegségek kozé tartoznak példaul a rheumatoid arthritis, az Alzheimer-kér és a sclerosis
multiplex. [1][2] Az elmult években kimutattdk, hogy a fehérjék tulzott deiminacidja és a
peptidil-arginin deimindz (PAD) enzimek felhalmozodéasa hozzajarult a fentebb emlitett
betegségek kialakuldsdhoz ¢€s progresszidjdhoz.[3] Munkam sordan PAD enzimek
autocitrullinécidjat tanulmanyoztam a fehérjék és peptidek szerkezetvizsgalatdban ¢és a
poszt-transzlacids modosulasok azonositdsdban is kiemelkedd fontossagh HPLC-MS(/MS)
technika alkalmazéasaval.

*HN NH; 11,0 _\m2
Calr
Rp*J R»
'\n|+n' H O

Kisérleteim {6 célja a citrullinaciot okozé peptidil-arginin deiminadz enzimcsaladon beliil a
PAD2 ¢és PAD4 enzimek in vitro autocitrullindcioja soran citrullinnd alakult argininek
azonositasa volt. Célom volt az autocitrullindci6 idéfiiggésének vizsgalata maximum két
napig tartd inkubécios id6é mellett. A modositasi helyek felderitéséhez a fehérjéket
enzimatikus emésztésnek terveztem aldvetni parhuzamosan két kiilonb6z6 emésztdenzimmel
(tripszin, ProAlanaz), majd a keletkez6 peptideket HPLC-MS/MS mddszerrel terveztem
azonositani egy nagy felbontdsu és nagy tomegpontossagu tandem tomegspektrométerrel.

A peptidtérképezésbdl nyert MS/MS spektrumok részletes vizsgalataval megbizhatoan
azonositottam a citrullindlt peptideket, mind a citrullinacidra jellemz6 0,984 Da
tomegnovekedés, mind citrullin specifikus izocidnsav (HNCO) semlegesvesztés
bizonyitasadval. Eredményeim azt mutatjdk, hogy a PAD2 enzim esetében a citrullinacios
talalatok a szekvenciéban random eloszlast mutatnak Viszont a PAD4 enzim esetében a
helyéhez is kozel esik, amibol kovetkezhet, hogy a PAD4 enzim esetén az autocitrullinaciéd
befolydsolhatja az enzim aktivitdsat és még akar a szubsztratspecificitasat is. Az azonban
mind a PAD2, mind a PAD4 enzim esetében megfigyelhetd, hogy a legtobb citrullinalédott
arginin az enzim Ca2+ ion két(’ihelyeinek kt')zelében alakult at. Eredményeim fontos 1'1j

crer

Osszefliggéseinek megértéséhez.

[1] Claudio Soto, Nat. Rev. Neurosci., 2003 (4), 49-60.
[2] A. Suzuki, K. Clin. Exp. Rheumatol., 2015 (33), 40-43.
[3] S. Mondal, P. R. Thompson, Acc. Chem. Res., 2019 (52), 818-832.

Szeretném megkoszonni témavezetéim (Dr. Schlosser Gitta és Papp David) odaadé munkajat, akik nélkiil
kutatasom nem késziilhetett volna el.
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Szerves és szervetlen részecske diszperziok ICP-MS vizsgalatara alkalmas
3D nyomtatott mintabeviteli rendszer fejlesztése ¢és alkalmazasa

Kajner Gyula®, Galbacs Gabor*
*Szegedi Tudomanyegyetem, Molekularis és Analitikai Kémiai Tanszék, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.

Az induktiv csatolasi plazma tomegspektrometria (ICP-MS) egy sokoldalu, széleskorben
elterjedt (ultra)nyomelemanalitikai méréstechnika, melyet elsésorban folyadékmintak
analizisére alkalmaznak kozel négy évtizede [1]. Az egyészecske ICP-MS (spICP-MS) egy
specialis ICP-MS alapt mérési modszer, amely részecskediszperziok (nanorészecske, sejt)
karakterizalasra alkalmas [2]. Az ICP-MS miszerekben hasznalt sztenderd mintabeviteli
rendszerek nagy veszteségeik ¢€s szlik transzmittadlt cseppméreteloszlasuk miatt nem
alkalmasak spICP-MS mérések hatékony kivitelezésére. Emiatt az utobbi években elkezdtek
megjelenni alternativ mintabeviteli rendszerek, melyek ezen problémakat hivatottak
orvosolni [3].

Diplomamunkamban, az irodalomban elséként egy teljes mértékben 3D nyomtatassal késziilt
ICP-MS mintabeviteli rendszer fejlesztése és alkalmazésa keriilt bemutatasra. A munkéban
bemutattuk a mintabeviteli rendszer tervezését, geometriajanak finomhangolasat numerikus
(COMSOL Multiphysics) szimulaciokon keresztiil, lizemi paramétereinek optimalizalasat
oldatmintdk, nanodiszperziok és sejtszuszpenziok segitségével. Emellett 0sszehasonlitasra
keriiltek benne a 3D nyomtatott és a sztenderd mintabeviteli rendszer altal generalt aeroszol
tulajdonsagai, illetve a két rendszer analitikai teljesitOképessége sejtek és nanorészecskék
egyrészecske ICP-MS analizise soran. Végiil egy alga sejttdrzson végzett sejtbiologai
méréssorozattal demonstraltuk, az 0j mintabeviteli rendszer eldnyeit. Az a kisérleti
eredmények alapjan a 3D nyomtatott rendszer segitségével javithato az spICP-MS technika
tobb fontos teljesitményjellemzdje 1is; a részecske detektalasi hatékonysag (kb.
négyszeresére), a kimutatdsi hatér, a jel/zaj viszony, illetve altala a médszer alkalmazhatova
valik 10pum és 25um kozotti atmérdvel rendelkezd sejtek vizsgalatara is, amely szamos 1j
alkalmazasi lehetdséget biztosit sejtbiologiai vizsgalatok sordn. Ezen tanulmannyal elséként
mutattuk meg, hogy a 3D nyomtatéssal is eldallithatdé olyan mintabeviteli rendszer, amelynek
teljesitménye vetekszik a hagyomanyos technologiakkal gyartott rendszerekével.

[1] F. Vanhaecke, P. Degryse: Isotopic analysis: fundamentals and applications using ICP-MS, Wiley-VCH:
Weinheim, Germany, 2012 (els6 kiadas) 31-517.

[2] M. D. Montano, J. W. Olesik, A. G. Barber, K. Challis, J. F. Ranville: Anal. Bioanal. Chem. 2016 (408),
5053-5074.

[3]J. L. Todoli, J. M. Mermet: Spectrochim. Acta Part B: At. Spectrosc. 2006, 61, 239-283.

Ko6szonom témavezetomnek, Dr. Galbacs Gabornak, hogy munkamat minden erejével tamogatta, emellett
koszonom Bélteki Adamnak, Cseh Martinnak, Vajda Balazsnak, Dr. GeretovszKy Zsoltak, Dr. Ajtai
Tibornak, Dr. Maro6ti Gergelynek és Papp Bernadettnek, hogy segitséget nyujtottak munkam
elkésziiltében. Illetve koszonom a pénziigyi tamogatast a Kulturalis és Innovaciés Minisztérium
UNKP-22-2 kédszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjinak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios
Alapjatél.
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Bifenilén tartalmu diaril-etén fotokapcsolok eloallitasa és vizsgalata

Zsignar-Nagy Barnabas®, Mayer Péter J.%, Dr. London Gabor™*
“HUN-REN TTK, 1117, Budapest, Magyar tudosok korutja 2.

A diaril-etén (DAE) tipusu fotokapcsolok kiemelkedd kapcsoldsi teljesitményiik miatt a
szerves  opto-elektronikatdol az orvosbioldgidig széleskorben alkalmazottak [1].
Fotokapcsolasuk sordn geometridjuk kis mértékben, mig molekulan beliili elektromos
vezetésiik jelentdsen megvaltozik (abra, a). Emiatt alkalmasak molekulédris aramkorok
kiépitésére, tovabb csokkentve a mikroelektronika mérettartomanyat [1].

Limitacidjuk, hogy csak két régidjuk kozott valtozik a vezetésiik, pedig ha tovabbi régidkat is
befolydsolndnak, azzal még komplexebb dramkdrdket lehetne kialakitani [2]. Emiatt nagy az
érdeklddés az etén hid konjugalt rendszerbe agyazasa irant (abra, b) [3]. Kutatécsoportunk
publikalt olyan DAE-t, melyben az etén hidat bifenilén szolgaltatta [4]. Mivel ez a
fotokapcsold bevaltotta a hozza flizott reményeket, fontos volt a bifenilén tovabbi
alkalmazhatdsaganak vizsgalata.

Ebben a munkdban bemutatom két 11j, bifenilén részeket tartalmazé fotokapcsold (dbra, c)
szintézisét, és az eddig elvégzett fotokémiai jellemzését. Masik kutatonk el6z6 munkéjanak
[4] komplementereként eldszor azt vizsgaltam, hogy a bifenilén a DAE-k diaril részeként is
tud-e funkciondlni (1), majd egy olyan fotokapcsoldt is vizsgaltam, melynek minden
alegysége bifenilén (2). Munkam részeként fontos intermedierek szintézisét is kidolgoztam.

Me, vo) Ebben a munkaban bemutatia;

“Eken hid - R=H,
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[1] H. B. Cheng, S. Zhang, J. Yoon et. al: Adv. Mater., 2022 (34), 2108289.

[2] S. J. Molen, P. Liljeroth: J. Phys. Condens. Matter, 2010 (22), 133001.

[3] B. Oruganti, P. P. Kalapos, B. Durbeej et. al: J. Am. Chem. Soc., 2020 (142), 13941-13953.
[4] P. P. Kalapos, P. J. Mayer, G. London et. al: J. Org. Chem., 2022 (87), 9532—9542.

Az alabbi sorokkal szeretném megkoszonni témavezet6im — Mayer Péter és London Gabor — munkajat,
nélkiiliikk kutatasom nem késziilhetett volna el.
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Atmenetifém-oxid tartalmi halloysit nanokompozit fotokatalizatorok

fejlesztése

To6th Eliza?, Zsirka Balazs®, Vigvolgyi Veronika”

“ Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Bio-, Kornyezet és Vegyészmérnoki Kutato-Fejleszté Kozpont,
Fenntarthatosagi Megoldasok Kutatolaboratorium,
b Pannon Egyetem, Mérnéki Kar, Természettudomanyi Kézpont, Analitikai Kémia Kutatécsoport

A természetes agyagasvanyok kornyezetbarat jellegiik, elényds, modosithato feliileti és
fizikai-kémiai tulajdonsagaik, valamint kedvezd aruk miatt igéretes nyersanyagok lehetnek a
korszerli kdrnyezettechnologidban és a karmentesités teriiletén is. Felhasznalasuk jelenleg
sz¢éleskorti (ipar, mezdgazdasdg, gyogyaszat). A halloysit (1:1 tipusi agyagdsvany)
kismértékli fotokatalitikus aktivitdsa kompozitképzéssel, példaul atmeneti-fémoxidok feliileti
rogzitésével, jelentdsen javithatdo. A kornyezettechnoldgiai alkalmazas eldsegitéséhez az
energiahatékonyabb magnesszeparacids elvalasztds is alkalmazhato lehet, centrifugalas
helyett, amennyiben a kompozit magnesezhetdségét magnetit részecskék bedgyazasaval
biztositjuk.

Dolgozatom célja halloysit hordozon régzitett magnetit €s nikkel/cink vegyesoxid tartalmu
kompozitok laboratdriumi szintézise, szerkezetvizsgalata, magneses elvalaszthatosaganak és
fotokatalitikus aktivitdsanak mindsitése. A magnetit eldallitdsdhoz, vas(Il)-klorid és
vas(III)-klorid oldatokbdl kiindulod szintézis megtervezése és kivitelezése volt a kritikus
Iépés. A sikeres magnetit szintézis utan, a megfeleld magnetit ardnyt a magnetit-halloysit
kompozitok eldzetes lilepithetdségének és a magneses szuszceptibilitidsanak eredményeibdl
hataroztam meg. A vegyesoxidok eldallitisa a magnetit-halloysit kompozit feliiletén
csapadékképzéssel Ni(OH), ¢és Zn(OH), prekurzoron keresztiil, hékezeléssel tortént. Az
eldallitott mintdk szerkezetét nagymuszeres analitikai mddszerekkel mindsitettem (XRD,
FTIR-ATR, BET-SSA, TEM-EDX), a magnetitet tartalmazdé kompozitok magneses
szuszceptibilitdsa impedancia spektroszkopia alkalmazdsaval kerlilt meghatirozasra. Az
optimalis NiO/ZnO arannyal kialakitottam a magnetit-halloysit kompozitokat, amelyben a
vegyesoxid tartalom 20-30 m/m%, a magnetit tartalom 40-48 m/m% kozott valtozott. Az
eldallitas sikerességét €s a szerkezetvaltozast XRD ¢és FTIR segitségével kdvettem nyomon.
Az eléallitott vegyesoxidot tartalmazod mintakban UV bevilagitds hatasara keletkezé «OH
gyokok mennyiségét kumarin gyokbefogd és emisszids spektroszkopia alkalmazéasaval
hataroztam meg.

Kulesszavak: halloysit-kompozit, magnetit-kompozit, vegyesoxid, magnesszeparacio,
fotokatalizator

A Kulturilis és Innovaciés Minisztérium UNKP-22-2 kédszama Uj Nemzeti Kivalésag Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Alapbdl finanszirozott szakmai tamogatasaval késziilt. (Toth

Eliza)
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Szupramolekularis és katalitikus kémiaban el6fordulo bonyolult
molekularis kolcsonhatasok pontos modellezése

Lorincz Balazs®, Nagy Péter”
“BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, 1111 Budapest Miiegyetem Rkp.3. F ép. I. [h. mfszt.

A bio- vagy katalitikus kémidban nagy szamban jelen 1év0, pl. a reakciomechanizmust
is jelentésen befolydsold intermolekuldris kolcsonhatdsok kisérleti és szamitogépes
modellezés alapti vizsgélata is rendkiviil bonyolult. Példaul a szdmitdsos kémidban
rutinszerlien alkalmazott stirliségfunkciondl moddszerek a tdvolra hatdo kolcsonhatasokat
jelentds kozelitésekkel tudjak csak kezelni. Ezzel szemben a nagy pontossagu
hullamfiiggvény modszerek (pl. a csatolt klaszter, coupled cluster, CC modszer)
szisztematikusan pontosithatok, de hagyomanyos formajukban 20-25 atomos molekuldkra is
mar talsagosan szamitasigényesek. Tovabbi nehézség, hogy a nem kovalens kodlcsonhatasok
pontos modellezésére joval kiterjedtebb baziskészletet kell alkalmaznunk.

A hullamfiiggvény modszerek szamitasi igényének csokkentésére a BME
Spektroszkopia Kutatdcsoport is javasolt hatékony eljarasokat (lokdlis természetes palya,
local
natural orbital, LNO modszer), igy akar tobb szdz atomos molekulak pontos vizsgalata is
lehetéve valt [1]. Egy kozelmultban késziilt tanulmany azonban megmutatta, hogy a kiterjedt
¢s polarizalhato molekulakomplexek esetén az LNO-CCSD(T) és tovabbi referencia
modszerekkel szamitott kolcsonhatasi energidk néhany bonyolult esetben nincsenek
Osszhangban.[2]

Ezek az eldzmények motivaltdk, hogy a kolcsonhatdsi energidk szamitisat tovabb
pontositsam a molekulakomplexek monomerei ko6zotti kolesonhatd régidoba helyezett
bazisfliiggvények felhaszndldsdval (nem atomcentralt, NAC bazisfiiggvények). Mivel a
korabbi, viszonylag kis méretli NAC bazist hasznosité tanulmany csak kisebb (10-20 atomos)
molekulakomplexeket vizsgalt [3], ezért tobb 1) NAC bazis alapi szamitisi protokollt
dolgoztam ki, melyek akar tobb szdz atomos komplexekre is alkalmazhatok. Tobbek kozt
optimalizaltam a NAC fiiggvények helyzetét, szamat, illetve exponenseit a leggyakrabban
hasznalt atomcentralt baziskészleteket kiegészitve olyan modon, hogy ez nagyobb és
altalanosabb szerkezetli molekulakomplexek esetén is alkalmazhat6 legyen. Az 10 stratégidkat
az LNO-CCSD(T) modszerekkel otvozve kiterjedt szupramolekularis komplexek
kolcsonhatdsanak, valamint még nehezebben modellezhetd organokatalitikus reakciok
atmeneti allapotainak leirdsdra hasznositottam. Az eredmények alapjan a kidolgozott NAC
bazis alapt modszerek jelentdsen novelik a szamitott molekularis kolcsonhatasok
pontossagat, illetve csdkkentik a teljes bazis hatar eléréséhez sziikséges szamitasi igényt.

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

[2] Al-Hamdani, Y.S., Nagy, P.R., Barton, D., Kallay, M., Brandenburg, J.G, Tkatchenko, A., Nat. Commun., 12,
3927 (2021)

[3] Matveeva, R., Falck Erichsen, M., Koch, H., Hayvik, [.-M., J. Comput. Chem., 43, 121 (2022)
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Monoklonalis antitestek elektroporlasztasos ionizacios
tomegspektrometriaval kapott spektrumainak vizsgalata

Szabo Ruben®, Gaspar Attila®
“Debreceni Egyetem, Debrecen, Egyetem tér 1, 4032

A monoklondlis antitest hatéanyagot tartalmazo biologikumok analitikdjanak egyik
legjelentdsebb eszkoze a tomegspektrometria, mely a minta ionizéacigjat igényli. Ennek egyik
elterjedt modja az elektroporlasztasos ionizacios technika, mely nagy molekuldk esetén
szamos eltérd toltésformat eredményez. Kiilonb6z6 mAb tartalmt készitmények vizsgalata
sordn a mintdban 1évé matrixkomponensek jelentds hatdsat figyeltem meg az antitest
ionizacidjara. A cetuximab ionizacidjat a mintdhoz adott sav ¢€s illékony szerves oldoszer,
valamint a készitményben talalhaté detergens eltavolitadsa eldsegitette. Rituximab tartalmu
készitménybdl CE kapillarisba injektalt mintadugd €s a kapillarisban 1évé hangyasav oldat
hatarfeliiletén mért spektrum jelentds javulast mutatott a tombfazisban mérthez képest,
melyet a nagy molekulatomegti antitest és a kis molekulatdmegli matrixkomponensek
kiilonb6zd mértékii Taylor-Aris diszperzidjanak kdszonhetd részleges szeparacié okozott.

Mivel a monoklonalis antitestek ESI-MS spektruméban szadmos toltésforma csucsa jelenik
meg, a spektrumok specidlis feldolgozast igényelnek. Az antitest tomegspektrumanak
dekonvoluciodjaval egy toltés nélkiili spektrumot hozhatunk 1étre. Ez a mért spektrum egyes
toltésformaihoz nagyon hasonld, azonban jobb jel/zaj ardnnyal ¢és nagyobb
tomegpontossaggal rendelkezik, ami az egyes csicsok azonositasat ¢és azok tOmegének
meghatdrozasat segiti. A Bruker Maximum Entropy dekonvollcids paramétereinek hatasat
vizsgaltam. A dekonvulalt tdmegtartomanyt nem célszerti a sziikségesnél szélesebbre allitani,
mivel az szatellitcsucsok megjelenéséhez vezethet. Ha a dekonvolucidhoz til széles m/z
tartomanyt hasznalunk fel, a dekonvulalt spektrumban megndhet a zaj szintje, tul sziik
tartomany esetén viszont a spektrum egyes részletei elveszhetnek, valamint csokkenhet a
tomegpontossdg. A dekonvulalt spektrumban 1évé zaj miatt a csucsmaximumok
meghatdrozasdhoz a spektrum simitdsdra van sziikség. Célszerli minél kisebb mértéki
simitast végezni, mivel ez a meghatarozott témegeket befolyasolja, valamint apr6 részletek
elvesztését okozhatja. Alapvonal-korrekcid alkalmazasa esetén a spektrum cstcsai ranézésre
jobban elkiiloniilnek, ez azonban a csticsok alakjara, valamint a csucsmaximumok értékére is
hatassal van, ezért hasznalatat célszera keriilni.

Héarom kiilonb6z6 szoftverrel elvégezve ugyanazon spektrum azonos tartomanyu

crer

csucsmaximumok relativ standard devidcidja pedig csupan 1 ppm koriili volt. Trastuzumab
dekonvulélt spektruméat elméleti és irodalmi adatokkal Osszehasonlitva az egyes cstiicsok
maximumai tobbnyire ~3 Da-nal az elméleti érték f6l6tt voltak, amit valdsziniileg kiilonb6z6
adduktok, mas proteoformék jelenléte vagy a tdmegkalibraci6 pontatlansaga okozhat.

Halasan k6szonom a ScanoMed Kft. munkasainak Dr. Nagy Gabornak és Dr. Viagner Adriennek, hogy a
monoklonalis antitest tartalmu gyoégyszerkészitmények biztositottak, valamint az Emberi Eréforrasok

Minisztériuma Uj Nemzeti Kivalésag Programjanak timogatasat (UNKP-22-2-1-DE-193).
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A tehetséggondozas lehetoségei a kémia- és matematikatanitas
szempontjabol

Makai Timea Kamilla

Debreceni Egyetem hallgatoja

A kémia tanitdsdnak sarkalatos pontjai k6z¢ soroland6d a tehetséggondozas és a kémia
matematikaval valo kapcsolata. Dolgozatomban ezt targyaltam egy 0j szemszogbdl. Célom az
volt, hogy a Magyarorszagon jelen levé tehetséggondozas hatérait feltérképezzem, és az
ismereteket a gyakorlatban hasznositsam.

Ravilagitottam a kémia- €s matematikaoktatds kohézidjara és az ) NAT (2020) alapjan
fellelheté problémakra. A Curie Emlékversenyeket elemeztem, mint kémiaval foglalkozd
versenycsaladot. Majd a sokak 4ltal ismert KOKEL és Chemistry Today feladatait is
megvizsgaltam a dolgozatban, mely ravilagitott a feladattipusok sokféleségére és egyenletes
elosztasara.

Vizsgalodasom sordn arra jutottam, hogy a jo versenyeredmények érdekében a szamitasos
feladatok kihagyhatatlanok a tehetséggondozasbol. Leggyakrabban az ardnyossagi és a
konvergens gondolkodéas sziikségeltetnek, mint kompetencidk a versenyfeladatok
megoldasahoz. Ezen ismeretekkel felvértezve céltudatosabban tudjuk késziteni a didkjainkat
a versenyekre.

Koszonettel tartozom témavezetémnek, Fejesné Dr. David Agnesnek, a Kémia Intézet Szakmédszertani
csoportjanak az oszlopos tagjanak, amiért faradtsagot nem Kkimélve segitett megvaldsitani ezt a
dolgozatot. Koszonetemet szeretném Kkifejezni a Curie Kémia és Kornyezetvédelmi Tehetségsegité Tanacs
minden tagjanak a szakadatlan munkajukért és azért, mert nagy szeretettel felkaroltak.

Ezen szakdolgozat a Debreceni Egyetem Természettudomanyi és Technolégiai Kar Kémia Intézetének

keretein beliil valosult meg.
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Kumarinvazas fotokapcsolo gerjesztett allapoti folyamatainak vizsgalata

Kiss Etelka, Dr. Kubinyi Miklés, Dr. Hessz Dora

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar,
Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

A fotokrom vegyiiletek kiilonleges tulajdonsaga, hogy adott hullamhosszi fénnyel
besugdrozva megvaltozik a molekularis szerkezetiik. A reakcid reverzibilis, a visszaalakulas
torténhet mas hullamhosszi fény hatidsara vagy termikus uton. A fotokapcsolok olyan
specidlis fotokrom vegyiiletek, melyekre nem jellemzd a termikus visszaalakulds,
szerkezetiiket tartdsan megdrzik. Optikai szenzorokban és memoriakban, valamint
gyogyszermolekuldk célba juttatisiban valo alkalmazasuk 1j dimenzidkat nyit az
anyagtudomany és orvostudomany szamara.

Kutatdsaimban a 7-dietilamino-4-metil-kumarin-3-il-vinil-metilpiridin-1-ium-jodid
(BMG-372) fotokapcsold molekulat vizsgaltam, amely zo6ld fény hatdsara a stabilabb
transz-formabol citromsarga cisz-formava alakul at. UV-sugéarzas hatdsara visszaalakul a
narancssarga transz-formava. A BMG-372 1) vegyilet, a Természettudomanyi
Kutatokozpontban allitottak eld.
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transz-BMG-372 cisz-BMG-372

Mivel a két forma szine eltérd, a fotoizomerizacios reakcié mindkét irdnyba kovethetd
UV-Vis abszorpcids spektroszkopia segitségével. A fluoreszcencia kisérletek azt mutattak,
hogy a transz forma erdsen emittél, ezzel szemben a cisz forma emisszidja nem mérheto.

A gerjesztett allapotban végbemend folyamatokat kémiai aktinometrias és
fluoreszcencia  kvantumhatasfok méréssel vizsgaltam. A  kisérleti eredményeket
Osszevetettem a Tanszéken végzett kvantumkémiai szamitas eredményeivel, mely igazolta a
termikus visszaalakulds kis valdszinliségét. A két forma szerkezetét optikai és NMR
spektroszkopiai modszerrel igazoltam.

A fotoizomerizéacios reakciok mindkét irdnyba olyan fotostacionarius allapotokhoz
vezettek, amelyek az izomereket nagy feleslegben tartalmaztdk: a transz — cisz reakcid
esetén a fotostaciondrius elegy 91 mol% cisz, a cisz — transz reakcido ~100 mol% transz
izomert tartalmazott. A fotokapcsoloként torténd alkalmazas szempontjabol fontos, hogy
tobbszor ismételt oda-vissza kapcsolast kdvetden acetonitrilben és vizben sem tapasztaltunk
szamottevo fotofaradast. Minden kisérletet reprodukaltunk vizes oldatban is, bizonyitva, hogy
a vegyiiletiink vizoldhat6 fotokapcsoloként miikddik, ez lehetdséget teremt tovabbi, orvosi
kémiaban, bioldgiai képalkotasban alkalmazhaté kumarinvazas fotokapcsolok kidolgozasara.
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Kopolimerek karakterizalasa gél permeacios kromatografia és neuralis
halo alkalmazasaval

Benedek Maté

A gél permeacidos kromatografia egy altalanosan hasznalt eljards polimerek ¢és
kopolimerek molekulatomegének analiziséhez, azonban olyan fontos informécidkat, mint
példaul kopolimerek 0Osszetétele, nem tud szolgaltatni. Azonban Iétrehoztunk egy gél
permeacios kromatografian és neuralis halok alkalmazéasan alapulé médszert a kopolimerek
részletes karakterizalasra. Ennek alapjat kiilonbozd polaritasti eluensekkel végzett
GPC-mérések jelentették. Mesterséges neuralis halokat fejlesztettiink ki a parhuzamos GPC-s
mérések soran kapott adatok feldolgozasara, valamint a kopolimerek molekulatomegének és
kémiai Osszetételének meghatarozasara. A neurdlis halok célértekeit MALDI-TOF
tomegspektrometriaval és NMR spektroszkopidval kaptuk. Munkénk legfébb elonye, hogy a
GPC, MALDI-TOF MS ¢s 1H NMR Aéltal kapott adatainkat tartalmazé adatbazis barmikor
elérhetd ¢és bovithetd tovabbi kisérleti eredményekkel, valamint a neurdlis halok
tomegtartomanya ¢és pontossaga is tovabb javithatd. Az Osszes mért adat ¢és
Excel-dokumentum nyilvanossa tehetd, ami lehetdvé teszi a kifejlesztett neurdlis halok
kozvetlen gyakorlati alkalmazésat, példaul egy harom GPC moédszerrel lemért poloxamer
tovabbi injektalasok ¢és egyéb mérések nélkiil karakterizalhato.
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Computational Study of Base-Catalyzed Thioester Isomerizations

Laczké Gergely?, Papai Imre®, Madarasz Adam"

@ Eotvés Lorand Tudomdnyegyetem, Természettudomanyi Kar, Kémiai Intézet
b Természettudomanyi Kutatokozpont, Szerves Kémiai Intézet, Elméleti Kémiai Kutatécsoport

Pihko and his co-workers studied the isomerization of 3,y-unsaturated-thioesters with

pivalate salts and amide catalysts. Our research group investigated the mechanism of these
reactions in collaboration with the Pihko group [1] and in my thesis I discuss the mechanistic
study in detail. Most of the computations were carried out utilizing the density functional

theory (wWB97X-D) and the most important results were validated with ab initio

(LNO-CCSD(T)) calculations.
We first modeled the isomerization reactions with a pivalate anion (piv) as a catalyst,
1.e., neglecting the counterions. We found that the reaction proceeds through three steps

(deprotonation of the a-carbon, rearrangement, reprotonation at the y-position) and among

these, reprotonation is the rate determining step. According to the experiments, the reaction
was faster with the cis thioester. The computed barrier is lower with the cis substrate and the
difference can mainly be attributed to the different stability of the cis and trans enolates.

The  reaction  proceeds  similarly  with  the other two  catalyst
1,8-diazabicyclo(5.4.0)undec-7-ene (DBU) and triethyl-amine (TEA), and repronation was
found to be rate determining in all the cases. The barriers are slightly higher with DBU than
with piv, which is in contrast with the experimental order of the reactivities (faster reaction
with DBU). The contradiction likely originates from the omission of the counterions. We
investigated the possible coordination of the applied cations tetramethyl-ammonium (TMA)
and tetramethylguanidinium (TMG) and we could account for the lower reactivity of
TMG-piv (it stabilized the reference state to a greater extent than the transitions state) but not
the TMA-piv, so the weakly coordinating TMA may have a less trivial effect.

Pihko et al. carried out experiments with [,y-deuterated thioesters as well. We

determined the experimental kinetic isotope effect (KIE) with the assistance of kinetic
simulations. Both the KIE of the forward and the reverse reaction is in agreement with the
theoretical (DFT) isotope effects, so we could conclude that indeed reprotonation is the rate
determining step. The atomic charges in the enolates suggest that the electron density is

greater at the Q-position, which explains why this carbon is protonated through a lower

barrier.

[1] S. Riuttamdki, G. Laczko, A. Madarasz, T. Foldes, 1. Papai, P. M. Pihko, Chem, Eur. J., 2022 (28),
€202201030

I would like to express my gratitude to my supervisors Imre Papai and Adam Madarasz, and Attila
Csaszar and Akos Galvics for checking the thesis.
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Magnetic polymer nanoparticles for mitomycin delivery: synthesis, characterization,
and in vitro drug release
Keristina Wagdi K. Amin**, Mohamed M. Abdelghafour®®, Viktoria Hornok®, Tamas Kiss®,
Diana Szabo?, Laszl6 Rovo?, Laszlo Janovak®

“‘Department of Physical Chemistry and Materials Science, University of Szeged, Hungary.
*Department of Chemistry, Faculty of Science, Suez Canal University, Egypt.
‘Department of Chemistry, Faculty of Science, Zagazig University, Egypt.
‘Department of Oto-Rhino-Laryngology and Head & Neck Surgery, University of Szeged,
Hungary.

Mitomycin C (MMC) has been used for many years in the medical field because of its ability
to work as an antifibrotic, antibiotic, and antineoplastic agent. But it is associated with
several side effects, such as gastrointestinal and renal damage, which can lead to a reduction
in the required dosage. These undesirable effects are always attributed to its high level of
toxicity and lack of selectivity. So, it was necessary to target MMC to the infected tissues by
developing a targeted drug delivery system. To reach this goal, succinyl polyvinyl alcohol
(PVA-SA), which can form self-assembled NPs, and magnetic nanoparticles (MNPs), which
are good at targeting, were first synthesized. Then, self-assembled magnetic polymeric NPs
were produced in a simple one-step process (at room temperature) without the use of any
toxic crosslinkers. Before MMC encapsulation, different MNP weight ratios (5, 10, 15, and
20 wt%) are added to the system. The purpose of that was to determine the maximum MNP
amount that could be used to provide stable colloidal dispersions. The formation of
self-assembled NPs was successfully confirmed wusing turbidity, DLS, and TEM
measurements. Based on turbidity studies, it was found that attaching PVA-SA to MNP
doesn't change its ability to form self-assembled particles. According to DLS, dispersing NPs
in phosphate-buffered saline (pH 7.4, 0.9% NaCl) reduced particle size and enhanced size
homogeneity. Moreover, TEM confirmed the spherical morphology of both PVA-SA and
MNPs-PVA-SA NPs. Increasing MNP content up to 10 wt% showed high suspension
stability and good size stability as a function of time. Moreover, samples containing either 5
wt% or 10 wt% MNPs achieved high MMC binding efficiencies (98%). The MMC-loaded
NP size was about 96.5+9.1 nm at 5% MNP content and 128+9 nm at 10% MNP content. In
contrast to the free MMC, the bound one showed prolonged release under physiological
conditions, with a cumulative drug release of 50%. All NPs exhibited good magnetic
responses. Hopefully, the presented polymeric NPs with both favourable magnetic properties

and prolonged drug release will be used as a targeted drug delivery system.
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Development of corticosteroid-loaded liposomes
Balint Budavari*PharmD, Angéla Jedlovszky-Hajdu PhD?, Krisztina S. Nagy® PhD

“Department of Biophysics and Radiation Biology, Laboratory of Nanochemistry, Semmelweis University.
(1085 Budapest, UllGi ut 26.)

Introduction: Liposomes are nanoscale drug delivery systems that have many benefits
regarding biodistribution, absorption and controlled drug release. Corticosteroids are
lipophilic active agents which means that they integrate into the lipid bilayer. This novel
approach can improve the efficacy of several anti-inflammatory therapies.

Aims: Our goals were to create liposomes with long-term stability, furthermore which can
incorporate and release corticosteroids at inflamed body temperature. Considering the
possible future application in asthma therapy, we also aimed at reaching high entrapment
efficacy and slight drug leakage from the vesicles.

Methods: Two kinds of liposome samples were prepared from three different kinds of
phospholipids by the widely used thin layer hydration method and subsequent extrusion to
get small unilamellar vesicles. Prednisolone (Pred) and budesonide (Bud) were used as active
agents. Stability tests were executed by dynamic light scattering (DLS) while entrapment
efficacy was determined by size-exclusion gel chromatography. The effect of liposomal drugs
on cell viability was measured on the EBC-1 human lung carcinoma cell line. The
internalization of the liposomes was studied by flow cytometry and confocal microscopy too.

Results: Unilamellar vesicles with 100 nm in diameter were successfully prepared. Their
hydrodynamic diameter has remained in the desired range through 12 months in case of the
vast majority of the samples. It turned out that the type of the corticosteroid has only weak
effect on the stability of the liposomes but their presence is more important. The entrapment
efficiency was exceptionally high in both cases (between 74-87%) and the drug leakage was
35-40 % for Pred and 6-8 % for Bud in the first 30 min. Neither the free corticosteroids, nor
their liposomal form affected significantly the cell viability. Confocal microscopy images and
flow cytometry results proved equally the internalization of the vesicles by the cells.

Conclusion: We have successfully created corticosteroid-loaded liposomes with long-term
stability (12 months) and excellent entrapment efficiency due to the lipophilic character of
the applied drugs. Furthermore, they are not toxic and can be internalized by the investigated
pulmonary cells.

Funding:

Semmelweis 250+ Excellence PhD Scholarship, EFOP-3.6.3-VEKOP-16-2017-00009, NKFI FK 124147,
TKP2021-EGA-23
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The interaction between mucin and poly(amino acid)s with controlled
cationic group content
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Mucosal surfaces are important targets for drug formulations as they provide high permeability and
enable avoiding first-pass metabolism [1]. The two main concepts for utilising these surfaces are
mucoadhesion and mucopenetration; both require the fine-tuning of colloidal interactions between the
polymer excipient(s) of the formulations and the mucin proteins, the major component of the mucus
secreted by the mucosa. Our goal here is to reveal the role of charge density in mucin-polymer
interactions both in dispersion and in thin layers. To this end, the class of polyaspartamides was
chosen because of their chemical versatility, biocompatibility and biodegradability [2].
Polyaspartamides were characterised by size exclusion chromatography, potentiometric titration and
haemolysis assay. Colloidal interactions between the mucin protein and synthetic polyaspartamides
were tested by dynamic light scattering, zeta potential measurements and turbidimetric titration as a
function of polymer-to-mucin mass ratio (3D methods). Mucin-polymer interactions were further
analysed in a thin mucin layer (2D) to model life-like situations using a quartz crystal microbalance
(QCM) in flow mode (Figure 1). The highest adsorption on mucin occurred at intermediate cationic
side group content shown by QCM, and a close correlation was found between the bulk (3D) and thin
layer (2D) interactions [3].
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Figure 1. Adsorption of polyaspartamides with different cationic side group content on a thin layer of mucin adsorbed on a QCM crystal [3]

[1]J. D. Neves et al.: Chemical Society Reviews 2020 (49), 50585100
[2] A Mammadova et al.: Journal of Materials Chemistry B 2022 (10), 5946-5957
[3] G Stankovits et al.: Int J Biol Macromol 2023 (253), 126826

Project no. TKP-9-8/PALY-2021 has been implemented with the support provided by the Ministry of
Culture and Innovation of Hungary from the National Research, Development and Innovation (NRDI)
Fund, financed under the TKP2021-EGA funding scheme. Further support was provided by the NRDI
Office via grants FK 138029 and 2021-4.1.2-NEMZ_KI1-2022-00026. Supported by the
UNKP-23-3-1I-BME-185 New National Excellence Program of the Ministry for Culture and Innovation
from the source of the National Research, Development and Innovation Fund.
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A mukoadhézio értelmezése hidrogél felszinen

Szayly Kata, Stankovits Jozsef Gergely, Gyarmati Benjamin Sandor

Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék, Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar, Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, Miiegyetem rkp. 3., H-1111 Budapest

A szisztémas ¢€s helyi gyogyszeradagolas egyre népszeriibb mddja a mukoadheziv
tablettakkal és tapaszokkal kiilonboz6é nyalkahartydkon keresztil —megvaldsuld
hatdanyag-leadas. A mukoadhézi6 sordn lejatszodo folyamatok tanulményozasa és megértése
ezért igen fontos, ugyanakkor a biologiai mintdkon végzett vizsgalatok a mintak természetes
diverzitasa miatt nehézkes. Tobb kutatas is arra az eredményre jutott, hogy szintetikus
elorejelezhetd lehet [1]. A szintetikus analdégok fontos elénye a bioldgiai mintakhoz képest a
konnyebb kezelhetdség és a jobb reprodukélhatésag. A polimer hidrogélek igéretes
nyalkahartya-analégok, mely elsdsorban a természetes nyalkahartydhoz hasonldan
viszkoelasztikus sajatossaguknak kodszonhetd [2][3]. Ezen rendszerek
nyalkahartya-analogként torténd alkalmazasahoz nélkiilozhetetlen az adhézios viselkedésiik
minél atfogobb megismerése, mely a szakirodalomban még csak kevéssé vizsgalt teriilet.

A Lagy Anyagok Kutatocsoport mesterséges nyalkahartya-analog hidrogéleket
fejlesztett ki az elmult években a mukoadhézid reprodukalhatd modellezésére [4]. A témahoz
kapcsoldddan sajat kutatomunkam Iényegi része poli(vinil-alkohol) (PVA) hidrogélek
felszinén szilard polimer tablettdk tapadasanak jellemzése, valamint a tapadast a
nyalkahartya-analog  részér6l  befolyasoldo  tényezOk  felderitése. A  mérésekhez
fagyasztas-olvasztasos modszerrel fizikailag térhaldsitott PVA géleket allitottam eld. A
hidrogélek viszkoelasztikus tulajdonsagait kétféle modon, a polimer koncentracid, valamint a
fagyasztas-olvasztds ciklusok szaméanak valtoztatdsaval szabalyoztam. Az elkészitett
hidrogéleket oszcillacios reoldgiai vizsgalattal jellemeztem. Ezen hidrogéleken altalam
préselt polimer referencia tablettakkal egytengelyli nyujtassal mértem az adhézios munkat €s
az adhézids erét. Megallapitottam, hogy a hidrogélek viszkoelasztikus tulajdonsagai és az
adhézid erdssége kozott szoros Osszefliggés all fenn. Kovetkezd 1épésként a valodi
nyalkahartydk kémiai funkcionalitdsat jobban modellezd, mucin fehérjét, a nyalkahartya 6
makromolekularis elemét is tartalmazd PVA hidrogéleket allitottam eld. A mucin fehérje
mukoadhézioban betdltott szerepe igen fontos a mucin-polimer (dézisforma) masodrendii
kolesonhatasokon keresztiil. A varakozasoknak megfelelden a hidrogélek viszkoelasztikus
tulajdonsagait a mucin jelenléte a nyalkahartydéhoz hasonlatosabba tette, és a tovabbiakban
ezen hidrogéleken fogom tanulményozni az adhézios sajatsagokat.

[1] M. T. Cook, V. V. Khutoryanskiy: Int. J. Pharm, 2015 (495), 991-998
[2] D. J. Hall et al.: Soft Matter, 2011 (7), 9620-9623

[3] N. A. Peppas, J. J. Sahlin: Biomaterials, 1996 (17), 1553-1561

[4] B. Gyarmati et al.: Colloids Surf. B: Biointerfaces, 2022 (213), 112406

A Kulturilis és Innovaciés és Minisztérium UNKP-23-1-I-BME-203 kédszamii Uj Nemzeti Kivalosag
Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbél finanszirozott szakmai
tamogatasaval késziilt. A munkat a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (NKFIH) OTKA
FK 138029 projektje tamogatta.
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A szem bakteridlis és virusos fertdzésinek kezelése topikalis gyogyszerkészitmények
segitségével torténik. A lokdlisan alkalmazott gyogyszerkészitmények szdmos hatrannyal
rendelkeznek, melyek a szem védekezd mechanizmusaibdl (konny-kivalasztds, pislogas)
adddnak. A leggyakrabban alkalmazott szemészeti gyodgyszerformula, a szemcsepp, kis
biohasznosuldsa (~5-10 %) is nagyrészt ezen mechanizmusok kovetkezménye. Megoldést
nyujthat a biohasznosulds ndvelésére amorf szilard diszperziok inzertként torténd
alkalmazésa. A retard szemészeti inzerteket szemhéj ald helyezve hosszli iddintervallumban

crer

pontatlan adagolasat is [1].

Amort szilard diszperziok eldallitdsara korszerii lehetdség az lektrosztatikus szalképzés. A
technoldgia alapja, hogy egy nem zérus dipdlus momentummal rendelkezé molekulakbol
felepiilo folyadék egy elektrosztatikusan toltott és egy foldelt fém kozott elmozdul, sugarat
képez. Polimer oldatok esetében a folyamat sordn az oldodszer elparolog, a statikusan toltott
polimer lancok pedig taszitjak egymas. A polimer szalat éré huzofesziiltség a keletkezd szalat
teljes szaradas eldtt megnytjtja, ezzel annak atmérdje jelentdsen csokken. A szalképzést
szamos paraméter befolyasolja. Ezeket altalaban harom csoportra osztjuk: a polimer oldat
fizikai-kémiai tulajdonsagai (viszkozitds, feliileti fesziiltség ¢és vezetOképesség), a
technoldgiai paraméterek (a polimer oldat térfogatarama, az elektromos fesziiltség és a
szalképzd kapillaris-szalfogd tdvolsdg (emitter-kollektor tavolsag)) és a kdrnyezeti tényezdk
(hdmérseéklet, relativ paratartalom) [2].

Munkdm célja egy idében elnyujtott hatdanyag-leadast biztositd polimer matrix eldallitasa
volt elektrosztatikus szalképzéssel. A kutatds célja egy, a szemészetben alkalmazhat6
antibiotikummal, a rifampicinnel, kapcsolatban felmeriild6 problémak megoldasa volt. A
rifampicin szemészeti alkalmazéasa jelenleg magisztralis szemcsepp formajaban torténik. A
szemcseppek fentebb emlitett hatranyain tal felmertiil a rifampicin stabilitdsanak probléméja
is, ugyanis vizes kozegben a hatdanyag hidrokinon-kinon atalakulast szenved [3]. Ezen
problémékat egy poliszukcinimid (PSI) és poli(vinil-pirrolidon) (PVP) polimert tartalmazé
szalas matrix eldallitasaval kiiszoboltem ki. A rifampicin stabilnak bizonyult a szalképzés
oldészerében (dimetil-formamid). A szalképzési kisérletek soran bizonyitottam, hogy nagy
molekulatomegi PVP kis mennyiségben (<5% a PSI-re nézve) eldsegiti a kis
molekulatomegli PSI szalképzését. Az elnyujtott kioldodast a két polimer vizoldhatosaganak
kiilonbsége biztositotta.

[1] P. Pahuja et al.: Expert Opin Drug Deliv., 2012 (9), 837-861.
[2] Cs. Németh et. al.: Eur. Polym. J., 2020 (130), 109624.
[3] N.G. Schwartz et al.: Lancet Infect Dis., 2022 (22), 1617-1625
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Az ¢l6 szervezetek megfeleld6 mukodéséért biomolekuldk szamos tipusa felel: az
antioxidansok a reaktiv oxigén szdrmazékok (ROS) hatastalanitasat végzik [1], az enzimek
kiilonféle folyamatok katalizatoraként viselkednek [2]. Mind az antioxidansok (AO-k), mind
az enzimek érzékenyek a kornyezeti hatdsokra (pl. fény- és hdéérzékenység, csekély
vizoldhatésag, pH-fiiggés), igy azok nem megfeleld koriilmények kozott elveszitik
aktivitasukat. Az emlitett problémak kikiiszobolésére ezen biomolekuldk hordozén vald
rogzitése jelenthet megoldast. A réteges kettds hidroxidok (LDH-k) feliiletén és rétegei kozott
szamos molekula rogzithetd, igy alkalmasak lehetnek a hordoz6 szerepére [3].

Jelen munkdban a tannin (TA) és a papain (PPN) aktivitasat és stabilitasat kiilon-kiilon és
keverék formdajaban is vizsgaltuk. Ellenalloképességiik novelése és kombinalt hasznalatuk
megkonnyitése érdekében a molekulakat LDH részecskék feliiletén elektrosztatikus
kolcsonhatasok révén rogzitettiik. Immobilizalds soran az eredetileg pozitiv toltést
LDH-részecskéket a TA adszorpcidjaval attoltottiik, majd a PPN-t a negativ toltésu feliileten
rogzitettilk. A TA és PPN LDH-n val6 sikeres rogzitését Raman-spektroszkopias mérésekkel
¢s Bradford-teszttel igazoltuk. Az immobilizacié utan az LDH/TA és LDH/TA/PPN
kompozitok aktivitdsa lecsokkent a szabad molekulakéhoz képest, de még igy is szamottevd
maradt. Az LDH-k kolloidstabilitasa nem valtozott jelentdsen a két biomolekula adszorpcioja
utdn, azonban hdkezelés hatasara az Ot rendszer (TA, PPN, keverék, LDH/TA ¢és
LDH/TA/PPN) aktivitasa nemlinearisan valtozott a hdmérséklet emelésével.

Az eléallitott LDH/TA/PPN kompozit megtartotta a szabad molekulak antioxidéans €s proteaz
aktivitasat, mely lehetové teszi felhasznaldsat olyan ipari folyamatokban (pl. kozmetikai- és
¢lelmiszeripar), ahol a gyokfogd és fehérjebontd tulajdonsag egyiittes alkalmazéasa
elonyokkel jarhat.
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