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Szerkezet, dinamika és molekularis kolcsonhatasok a
magneses magrezonancia (NMR) spektroszképia tiikkrében

Stucture, Dynamics and Molecular Interactions as Seen
by Nuclear Magnetic Resonance (NMR) Spectroscopy

Dr. E. KOVER Katalin

egyetemi tanar, Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technoldgiai Kar,
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
4032 Debrecen, Egyetem tér 1, fax: +36-52-518-660
kover@science.unideb.hu

ABSTRACT

In the last decades several peptide toxins were isolated from animal venoms which are high affinity
blockers of different ion channels including the voltage-gated potassium (Kv) channels. Anuroctoxin (AnTx)
isolated from scorpion venom (Anuroctonus phaiodactylus) is a 35-amino-acid peptide stabilized by four
disulfide bridges. AnTx is a high affinity blocker of Kv1.3-channel, but with lower affinity blocks Kv1.2 as
well, limiting the potential clinical use of the toxin. Based on our findings and earlier literature data we
designed single and double mutants to achieve higher selectivity and affinity. Seleno-Cys (Sec) analog of the
AnTx-mutant was also synthesized for unambiguous assignment of the disulfide connectivities. The
structure, dynamics and interactions of the most promising mutants were investigated using state-of-the-art
NMR techniques in combination with computer-assisted molecular modelling.

Financial support from OTKA K 105459, OTKA NN 109671 and TAMOP-4.2.2/A-11/1/KONV-
2012- 0025 is gratefully acknowledged.

OSSZEFOGLALO

Az elmult évtizedben szamos allati méregbdl izolalt peptid toxinrol kimutattdk, hogy azok nagy
affinitassal gatoljak a kiilonb6z6 ion-csatornakat, koztiik a fesziiltség-kapuzott kalium (Kv) csatornakat is.
Az altalunk tanulmanyozott, skorpié (Anuroctonus phaiodactylus) méregbdl izolalt Anuroctoxin (AnTx) 35-
aminosav egységbdl allo peptid, melynek szerkezetét négy diszulfid-hid is stabilizalja. A nativ AnTx nagy
affinitasu Kv1.3-csatorna gatlo toxin, ugyanakkor — bar kisebb affinitassal —a Kv1.2-csatornat is gatolja, ami
miatt klinikai alkalmazasa korlatozott. Korabbi szerkezet-hatas Gsszefiiggések alapjan 0j, nagy affinitast és
szelektivitast egyszeres- illetve kétszeres-peptid mutansokat terveztiink. A szerkezet és az altal a biologiai
funkci6é szempontjabol fontos diszulfid-kapcsolodasok egyértelmii igazolasara — a ciszteineket szeleno-
ciszteinre (Sec) cserélve — a megfeleld Sec-mutanst is eldallitottuk a bizonyitékul szolgalé "'Se NMR
kisérletekhez. A legigéretesebb mutansok szerkezetét, dinamikajat és csatornaval vald kolcsonhatasat
korszerit NMR technikakkal és szamitogépes molekulamodellezéssel vizsgaltuk.

Kulesszavak: Peptid toxin, diszulfid-hid, Sec-mutans, K'-csatorna, MD, NMR

A kutatast az OTKA K 105459, OTKA NN 109671 és a TAMOP-4.2.2/A-11/1/KONV-2012-0025
tamogatta.
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Dizajner drogok — kiemelkedd veszélyek

Designer Drugs — Extreme Danger
FULOP Ferenc

tanszékvezet6 egyetemi tanar, az MTA rendes tagja
Szegedi Tudomanyegyetem, Gyogyszerkémiai Intézet és
MTA-SZTE Sztereokémiai Kutatécsoport H-6720, Szeged, Ebtvds u. 6.
E-mail: fulop@pharm.u-szeged.hu

ABSTRACT

The designer drugs are structural analogs of a controlled substance that has been designed to mimic
the pharmacological effects of an original drug or drug candidate. Designer drugs include psychoactive
substances where with similar strategy, new psychoactive substances are produced. The lecture will focus on
historical aspects and the extreme danger of the new designer drugs.

OSSZEFOGLALO

A gyogyszerkutatas fontos eleme hogy gondosan tervezett szerkezetmodositasokkal egyre
hatékonyabb szereket szintetizaljunk és vizsgaljunk. A dizajner grogok ezzel ellentétben rendszerint
pszichoaktiv szerek modositasaval eldallitott anyagok, melyek még nincsenek a renddrségi tiltott listakon.
Az ilyen vegyiiletek jellemz6je nem a biztonsag, hanem a rendkiviili veszély, hiszen ezek a szerek nem, vagy
alig tesztelt anyagok, igy gyakorlatilag illegalis emberkisérletek folynak az utcan. Az eldadas a torténeti
hattér mellett a rendkiviili veszélyekre hivja fel a figyelmet.
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Konnyen deprotonalhaté koronaéterek szintézise,
molekularis felismerése és alkalmazasa

Synthesis, Molecular Recognition
and Application of Proton-ionizable Crown Ethers

HUSZTHY Péter

Budapesti Mszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technolégia Tanszék,
H-1111, Budapest, Szent Gellért tér 4., Magyarorszag, Tel.: +36 1 463 1071, Fax: +36 1 463 3297,
e-mail: huszthy@mail.bme.hu, www.bme.hu

ABSTRACT

In order for an ion carrier to accomplish a practically useful active transport across the membrane of
an aqueous source phase/lipophilic organic membrane/aqueous receiving phase bulk liquid membrane
system, it needs to have a high ion-binding ability at the source phase/membrane interface and a low ion-
binding ability at the membrane/receiving phase interface. Meeting this seemingly contradictory
requirement, it is needed to engineer into the ion carrier a ”switch” operated by an external reversible force,
which creates a strong and a weak binding state, respectively. Among the ion carriers (ionophores)
possessing this ”switch”, proton-ionizable crown ether type macrocycles have attracted the attention of many
researchers, because the binding abilities of these ionophores for cations can be altered by adjusting the pH
of the medium The proton-ionizable crown ethers are needed to be lipophilic enough so that in all forms (as
deprotonated, as complexed and as free neutral ligands) should remain in the organic phase, otherwise they
can distribute to the aqueous one, and are not available as carriers. During our research we have prepared
several types of lipophilic achiral and enantiopure chiral proton-ionizable crown ethers and used them as
carriers in the selective (including enantioselective) transport of cations.

OSSZEFOGLALO

Annak érdekében, hogy egy ionofor aktiv transzportra legyen képes egy vizes adofazis/lipofil szerves
membran/vizes szed6fazis folyadéktomb membran rendszerben, az adofazis/membran hatarfeliileten nagy, a
membran/szed6fazis hatarfeliileten pedig kis ionmegkotd képességgel kell rendelkeznie. Ezt a latszolag
ellentmondd kévetelményt az ionofor jol, illetve rosszul komplexald formajava kiilsé reverzibilis hatassal
miikodd “’kapcsoloval” valdsithatjuk meg. Az ilyen “kapcsoloval” rendelkezd ionoforok kozott a konnyen
deprotonalhat6 koronaéterek nagy figyelemre tettek szert, mivel ezek kationmegkoté képessége a komyezet
pH-janak bedllitasaval valtoztathato. A deprotonalhatd koronaétereknek megfelelden lipofileknek kell
lenniiik ahhoz, hogy minden formajukban (deprotonalt, komplexalt és szabad semleges ligandumként) a
szerves membranban tartézkodjanak, mert a vizes fazisokba keriilve nem allnak rendelkezésre, mint
ionoforok. Kutatdsaink soran kiilonbozo tipust lipofil akirdlis és enantiomertiszta kiralis konnyen
deprotonalhatd koronaétert allitottunk elé és alkalmaztuk ezeket a makrociklusokat kationok szelektiv
(valamint enantioszelektiv) transzportjara.

Kulesszavak: deprotonalhatd koronaéterek, szerves szintézisek, enantiomertiszta vegyliletek
szintézise, folyadéktomb-membran cella, aktiv kationtranszport
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Alakemlékez6 polimerek a XXI. szazadban
Shape-memory Polymers in the XXI. Century
KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900, Fax: (36)-52-518662, keki.sandor@science.unideb.hu

ABSTRACT

The properties of smart materials can be changed in a controlled manner upon the effect of external
stimuli. Shape-memory materials constitute the largest group within the family of smart materials. The
shape-memory materials can be deformed and fixed in temporary shapes but upon the effect of external
stimuli such as light, electric field, magnetic field, change of chemical environment and heat they are able to
revert back to their original (permanent) shape. In this lecture, I focus on the properties of shape-memory
polymers and the physical and chemical backgrounds of their shape-memory “ability”. In addition, I
summarize the most important application areas of shape-memory polymers and our results concerning the
synthesis and characterization of polyurethane based shape-memory polymers.

OSSZEFOGLALO

Az intelligens” anyagok egy, vagy tobb tulajdonsaga kiilsé hatasra jelent6s mértékben €s iranyitott
modon megvaltoztathatd. Az intelligens anyagok egyik legnagyobb csoportjat az alakemlékezd anyagok
alkotjak Egy anyagot, akkor neveziink alakemlékezOnek, ha az anyag deformalhatd és az anyag ebben a
deformalt allapotaban rogzithetd, azonban valamilyen kiilsé inger hatasara pl. fény, ho, elektromos és
magneses tér, vagy a kémiai kornyezet valtozasara visszanyeri eredeti, allando alakjat. Jelen el6adasban
els6sorban az alakemlékezé polimerek tulajdonsagaira, alakemlékezd ,képességiik” fizikai és kémiai
hatterére térek ki. Bemutatom tovabba az alakemlékezd polimerek felhasznalési teriileteit és a poliuretan
alapu alakemlékez0 polimerek eldallitasa és karakterizalasa soran elért eredményeinket is.

Kulesszavak: intelligens anyag, alakemlékezd polimer, poliuretan

Koszonetnyilvanitas

A kutatast a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 ¢és a TAMOP-4.2.4.A/2-11/1-2012-0001
azonositd szdmu ,.Nemzeti Kivalosag Program — Hazai hallgatoi, illetve kutatéi személyi tamogatast
biztosito rendszer kidolgozasa és miitkodtetése konvergencia program” cimii kiemelt projekt tamogatta (KS).
A projekt az Eurdpai Uni6 tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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Természetes és biopolimerek: modositas, keverékek, kompozitok

Natural and Biopolymers: Modification, Blends, Composites
PUKANSZKY Béla

Budapesti Mlszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék,
Mianyag- és Gumiipari Laboratérium, H-1521 Budapest, Pf. 91, Magyarorszag,
Tel.: +36-1-463-2015, Fax: +36-1-363-3474, E-mail: bpukanszky@mail.bme.hu
MTA Természettudomanyi Kutatokdzpont, Anyag- és Kérnyezetkémiai Intézet, H-1519 Budapest, Pf. 286

ABSTRACT

The environmental impact of plastics increases continuously with the growing production and use of
these materials. As a consequence, the interest in natural and biopolymers increased considerably in recent
years. Natural polymers have a considerable number of advantages including availability, large amounts, low
price, biological degradability, etc., but they have some drawbacks as well. They are difficult to process,
their properties are inferior compared to commodity polymers, and they are water and temperature sensitive.
Some of these drawbacks can be at least partially overcome by modification, by the preparation of blends
and composites. The presentation focuses on the preparation, structure and properties of starch and
poly(lactic acid) composites reinforced with wood flour. It calls attention to the importance of interfacial
interactions, to the role of micromechanical deformations occurring around the particles during loading and
to some application possibilities.

Keywords: biopolymers, wood composites, interfacial interactions, micromechanical deformations,
application

OSSZEFOGLALO

A milanyaggyartas és felhasznalas folyamatos novekedésével egyre nagyobb a mianyagok
kornyezetszennyezd hatasa is. Ennek kovetkeztében az elmult években el6térbe keriilt a természetes és
biopolimerek alkalmazasa a miianyagiparban. A természetes polimerek szamos elénnyel rendelkeznek, nagy
mennyiségben allnak rendelkezésre, olcsok, bioldgiailag lebonthatdk stb., viszont szamos hatranyuk is van.
Feldolgozhatosaguk nehéz, tulajdonsagaik kedvezotlenek, vizfelvételilk nagy, héstabilitasuk pedig kicsi.
Ezek a hatranyok modositassal, keverékek és kompozitok készitésével részben kikiiszobolhetok. Az eldadas
faliszt erOsitésii keményité és politejsav kompozitok eldallitasaval, szerkezetével és tulajdonsagaival
foglalkozik. Felhivja a figyelmet a hatarfeliileti kolcsonhatasok fontossagara, a kompozitban lejatszodo
mikromechanikai deformaciok jelentdségére és néhany hasznositasi lehetdségre.

Kulcsszavak: biopolimerek, fa kompozitok, hatarfeliileti kolcsonhatasok, mikromechanikai
deformacios folyamatok, alkalmazas
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TiO, szol-gél bevonatok antibakterialis hatasa

Antibacterial Activity of TiO, Sol-gel Coatings

ALBERT Eméke', CSIK Gabriella®, FONAGY Orsolya’, HORVATH Otto’,
SUHAJDA Agnes*, SZABONE BARDOS Erzsébet®’, HORVOLGY!I Zoltan'

'BME, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, H-1111 Budapest, Budafoki ut 6-8.
’Semmelweis Egyetem, Biofizikai és Sugarbioldgiai Intézet, H-1094 Budapest, T(izolté u. 37-47.
*Pannon Egyetem, Kémiai Intézet, H-8200 Veszprém, Egyetem u. 10.

*BME, Alkalmazott Biotechnolégia és Elelmiszertudomanyi Tanszék,

H-1111 Budapest, Szent Gellért tér 4.

ABSTRACT

The purpose of this work was to prepare TiO, sol-gel coatings with antibacterial property both in dark
and visible light. Compact and porous coatings were deposited onto microscope glass substrates by dip-coating
technique. The TiO, films were doped by silver for ensuring their photocatalytic and antibacterial properties in
visible light. Thickness and refractive index of deposited coatings were studied by UV-Vis spectroscopy. Their
surface morphology and structure were investigated by scanning electron microscopy (SEM) and by high-
resolution transmission electron microscopy (HRTEM). The silver content of the coatings was determined by
Rutherford backscattering spectroscopy (RBS). The bactericidal activity of samples was studied against E. coli
bacteria in dark and in visible light. The role of coating composition and structure in the bactericidal activity as
well as the durability of coatings was investigated. The photocatalytic activity of the samples was investigated
against benzenesulfonic acid.

Keywords: TiO, sol-gel coating, silver additive, antibacterial effect, photocatalytic activity

Acknowledgements: The financial support of the New Széchenyi Plan (TAMOP-4.2.1/B-09/1/KMR-
2010-0002) and of the National Development Agency (Hungarian-French Bilateral Co-operation,
PHONOSEL, TeéT 11-2-2012-0008) is gratefully acknowledged. Emdke Albert’s research work was
supported by the European Union and the State of Hungary, co-financed by the European Social Fund in the
framework of TAMOP-4.2.4.A/ 2-11/1-2012-0001 “National Excellence Program”.

OSSZEFOGLALO

Munkank célja sotétben és lathatd fényben egyarant antibakterialis tulajdonsagot mutatd TiO, bevonatok
elallitasa ¢és jellemzése. Kompakt és porusos TiO, bevonatokat martasos szol-gél technikaval képeztiink
mikroszkop targylemez felilleteken. Lathato fényben fotoaktiv, antibakteridlis bevonatok kialakitasara a TiO,
bevonatokat eziisttel adalékoltuk. A bevonatok vastagsagat és torésmutatojat a mintak UV-Vis transzmittancia
spektrumai alapjan hataroztuk meg. A feliileti morfologiat pasztazé elektronmikroszkopias (SEM) mérésekkel, a
bevonatok porusrendszerét nagyfelbontast transzmisszios elektronmikroszkopids (HRTEM) vizsgalatokkal
jellemeztiik. A bevonatok eziist tartalmat Rutherford visszaszdrasi spektroszkopias (RBS) mérésekkel hataroztuk
meg. Az antibakterialis hatas tanulmanyozasara mikrobioldgiai vizsgalatokat végeztiink sotétben és lathato
fényben egyarant. Vizsgaltuk a bevonatok tipusanak, az eziisttartalomnak és az eziisttel valo adalékolas
modjanak az antibakterialis tulajdonsagokra gyakorolt hatasat, valamint a bevonatok idotallésagat. A
fotokatalitikus aktivitas vizsgalata soran benzolszulfonsav modellvegytilet fényelnyelési szinképének valtozasat
kovettiik nyomon.

Kulcsszavak: TiO, szol-gél bevonat, eziist adalék, antibakterialis hatas, fotokatalitikus aktivitas

Koszonetnyilvanitas: A munkahoz anyagi timogatast nydjtott az Uj Széchenyi Terv (Tarsadalmi
Megujulds Operativ Program, TAMOP — 4.2.1/B-09/I/KMR- 2010-0002) és a Nemzeti Fejlesztési
Ugynokség (magyar-francia bilateralis TET palyazat, PHONOSEL, TéT 11-2-2012-0008). Albert Emdke
publikaciot megalapozé kutatisa a TAMOP-4.2.4.A/2-11/1-2012-0001 Nemzeti Kivalosag Program cimii
kiemelt projekt keretében zajlott. A projekt az Eurdpai Unid tdmogatasaval, az Eurdpai Szocidlis Alap
tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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Kavitandok nemlinearis izotermajanak meghatarozasa kiilonb6z6 forditott
fazisu alléfazisokon az inverz médszer segitségével

Determination of the Nonlinear Isotherm of Cavitands
on Different Reversed-phase Packing Materials by the Inverse Method
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Prof. FELINGER Attila,"%?
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H-7624 Pécs, Ifjusag utja 6. Tel.: +36 72 503 600, Fax: +36 72 501 518, kemiaint@gamma.ttk.pte.hu
http://www.kemia.ttk.pte.hu/analitika
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szerzd e-mail cime: enlileru@yahoo.com

ABSTRACT

In this work, we have studied the nonlinear chromatographic behavior of cavitands as analytes with
the help of overloaded separations. The equilibrium isotherm depicts the adsorption or partition of the solute
between the stationary and the mobile phases at a given temperature, as a function of solute concentration in
the mobile phase. The experiments were performed on two types of reversed stationary phases (Cg and Cyg).
The nature of the isotherm types and the isotherm parameters revealed the retention mechanism of cavitands
in RPLC.

Keywords: Cavitand, RPLC, inverse method of isotherm determination, retention mechanism,
Langmuir isotherm

OSSZEFOGLALO

Munkank soran az inverz modszerrel meghataroztuk a 2-metil-C-tetra-metil-kavitand adszorpcios
izotermait kiilonbozd forditott fazisu allofazisokon (Cs és Cis). Az adszorpcids izoterma meghatarozasara az
inverz modszert korabban gyakran alkalmazzak, els6sorban azokban az esetekben, ha a minta csak kis
mennyiségben all rendelkezésre. Folyadékkromatografiaban a nemlinearis egyenstlyi izotermak ismeretébdl
kovetkeztethetiink a retencidos mechanizmusra.

Kulcsszavak: Kavitand, RPLC, izoterma meghatarozas inverz modszerrel, retenciés mechanizmus,
Langmuir izoterma
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Mikroalgak termesztése fotobioreaktorban — energetikai jellemzés
Microalgae Cultivation in Photobio-reactor — Energy Balance Analysis

BOCSI Robert, Dr. HANAK Laszl6, Dr. HORVATH Géza,
RIPPELNE Dr. PETHO Déra, HODAI Zoltan

Pannon Egyetem, Mérndki Kar, Vegyészmérnoki- €s Folyamatmerndki Intézet,
Vegyipari Mlveleti Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.
Tel.: +3688624268, bocsirobert@almos.uni-pannon.hu,
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ABSTRACT

Microalgae technology consists of intensively studied biotechnology methods. Depending on the
investigation on the properties of species or cultures, these require different cultivation and processing steps.

In our study we analyzed Chlorella vulgaris cultures by the energy balance of their growing and
processing technology. We determined which operations require further development.

OSSZEFOGLALO

A mikroalgdk termesztése évtizedek oOta intenziven kutatott biotechnologiai modszereket foglal
magaban. Attol fliggéen, hogy a vizsgalt faj vagy kultira mely tulajdonsagai alapjan tlinik ki a tobbi koziil,
mas és mas termesztési- és feldolgozasi 1épéseket igényel.

crer

elemeztiik. Meghataroztuk a kivalasztott miiveleti sor azon pontjait, amelyek tovabbi fejlesztést kivannak.

Kulesszavak: microalgae, photobioreactor, energy balance
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Cukoraminosav foldamer prekurzorok szintézise és szerkezetvizsgalata

Synthesis and Structure Analysis of Precursors
of Sugar Amino Acid Foldamers

CSORDAS Barbara', Dr. FARKAS Viktor?, Dr. PERCZEL Andras "2

'ELTE-TTK Kémiai Intézet, Szerkezeti Kémiai és Bioldgiai Laboratorium,
MTA-ELTE Fehériemodellezd Kutatécsoport;

1117 Budapest Pazmany Péter sétany 1/a; Tel.: +36-1-372-2500 /6429;
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ABSTRACT

In the course of our research I synthesized amino sugar acids like especial units of foldamers as well
as I incorporated these B-peptides into protein of Exendin-4 which is peptide-based drug for treatment of
diabetes mellitus type II.

One representative of the SAA is 3-amino-3-deoxy-xylofuranuronic acid (AFC), its derivatives and
oligomers were synthesized succesfully in a more profitable, optimal pathway from D-glucose. The
oligomers were elucidated by chiroptical and NMR spectroscopy and quantumchemical calculations.

OSSZEFOGLALO

Kutatasaim soran szénhidrat alapi f-aminosavak, mint specialis foldamer épit6kovek, valamint ezek
oligomerjeinek eléallitasaval, illetve ezek Exendin-4 fehérjébe valo beépitésével foglalkozom, amelyet ma
mar a IL. tipusu cukorbetegség kezelésére alkalmaznak.

A monomert, a 3-amino-3-dezoxi-xilofuranuronsavat (AFC) és szdrmazékait, illetve 01 szdrmazékait,
oligomerjeit D-gliik6zbdl allitottam el6, illetve szintézisutjat sikeresen optimaltam. Az oligomereket
kiroptikai és NMR spektroszkopiaval vizsgaltam, illetve kvantumkémiai szamitasokat végeztem.

Kulesszavak: cukoraminosav, Exendin-4, peptidmimetikum, furdnuronsav, szilard fazist
peptidszintézis

Koszonetnyilvanitas: NK 101072
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&4

Kémiai harmadlagos kdolaj-kitermelés soran eléallithaté kéolaj-viz emulzidk
reolégiai vizsgalata Brookfield rotaciés viszkoziméterrel

Rheological Investigation of Oil-water Emulsions in Chemical EOR by
Brookfield Viscometer

ELEKES Andrea’, NAGY Roland’, Dr. BARTHA Laszl6', VAGO Arpad?

'Pannon Egyetem, Mérndki Kar,
MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.
web: www.uni-pannon.hu
ZMOL-Nyrt., UT IMA, 1117 Budapest, Oktéber huszonharmadika u. 18.
web: www.mol.hu

ABSTRACT

The crude oil exploration by primary and secondary oil recovery could be achieved only until 30-60%
of the reservoir. Enhanced oil recovery method has been developed in order to increase the production
efficiency. In the course of enhanced oil recovery surfactant solutions mixed with crude oil compose
emulsions with various stability. To modeling of the flow conditions in the reservoir rock and emulsion
measuring methods based on Brookfield rotational viscometer has been developed. In this work our purpose
was to define the rheological characteristics of a real residual crude oil-water emulsions. For the
measurements diverse types of emulsions have been prepared, the effect of the application of different type
the emulsion formation of some anionic and nonionic surfactants have been studied.

OSSZEFOGLALO

Az elsddleges és masodlagos koolaj-kitermelési modszerekkel a kdolajtarolok olajtartalmanak csupan
30-60%-a hozhat6 a felszinre. A kitermelési hatasfok tovabbi novelése érdekében fejlesztették ki a kémiai
kiszoritason alapuldé harmadlagos eljarast, mely soran a vizes tenzid oldatok és a koéolaj keveredésekor
kiilénbozo stabilitasu emulziok alakulnak ki. Brookfield-tipust rotacios viszkoziméterrel modelleztiik tarolo
kézetben jellemz6 aramlasi viszonyokat és kialakuld emulzidkat. Vizsgalataink célja az iileped6 kéolaj-viz
emulziok reologiai jellemzOinek meghatarozasa volt. Méréseink soran kiilonboz6é tipusu emulziokat
allitottunk eld, tanulmanyoztuk a kiilonb6z6 anionos és nemionos emulgeatorok hatasat az emulzio
képzddésre.

Kulcsszavak: harmadlagos koolaj-kitermelés, emulzid, Brookfield-tipusti rotacids viszkoziméter,
reologia

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2014 23



DOKTORANDUSZ PLENUM

Mechanokémia a réteges kettés hidroxidok szintézisében és
interkalaciéjaban
Mechanochemistry in the Synthesis
and Intercalation of Layered Double Hydroxides

FERENCZ Zsolt', ADOK Ménika?, SIPOS Pal?, és PALINKO Istvan'

1Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Szerves Kémiai Tanszék
6720 Szeged DOm tér 8., Magyarorszag
2Szegedi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi és Informatikai Kar, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék, 6720 Szeged DO6m tér 7., Magyarorszag
Tel: +36 62 544 304; http://www2.sci.u-szeged.hu/masost/
e-mail: zferencz@chem.u-szeged.hu

ABSTRACT

Due to their unique structure Layered Double Hydroxides (LDHs) are gaining increasing interest and
attention among scientists. Their most remarkable feature is the capacity of intercalating various (even large
organic) anions between the layers. The main preparation and intercalation methods used for these materials
are the co—precipitation and urea method. In this study an alternate preparation method is described, the
mechanochemical method. Different methods were used for the intercalation of amino acids between the
layers of the various LDHs. The prepared products were studied by X-ray diffractometry (XRD), Scanning
Electron Microscopy (SEM), Scanning Electron Microscopy — Energy Dispersive X-Ray Fluorescence
(SEM-EDX), and Infrared Spectroscopy (IR). It can be stated that using this preparation method LDHs can
indeed be synthesized and amino acids could be intercalated between the layers.

OSSZEFOGLALO

A réteges kettés hidroxidok (LDH) kiilonleges szerkezetiiknek koszonhetéen egyre nagyobb
érdeklédésnek oOrvendenek a kémikusok és az anyagtudomanyokkal foglalkozoé kutatok korében.
Legkiemelkeddbb tulajdonsaguk kiilonb6zo (akar nagyméretii szerves) anionok interkalalasa a rétegek kozé.
A leginkabb alkalmazott el6allitasi illetve interkalalasi eljarasok az egyiittes lecsapas valamint a karbamidos
hidrolizis modszere. Ebben a tanulmanyban egy alternativ eléallitasi és interkalalasi modszert vizsgaltunk, a
mechanokémiai eljarast. Kiilonb6z6 aminosavakat interkalaltunk valtozatos modszerekkel az LDH rétegei
kozé. Az eloallitott mintakat kiilonbozd szerkezetvizsgalati modszerek segitségével jellemeztiik:
rontgendiffrakcido (XRD), pasztdzd elektronmikroszkopia (SEM) és a hozzacsatolt energiadiszperziv
rontgenanalizis (SEM—-EDX), valamint infravords spektroszkopia (IR). Kijelenthetd, hogy ezzel az 1j
modszerrel sikeriilt LDH-t eléallitani, valamint az is, hogy a kiilonb6z6 aminosavak rétegkdzi interkalacioja
is megvalodsithato.

Kulcsszavak: mechanokémia, réteges kettds hidroxid, interkalacio, szerkezetvizsgalati modszerek
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Piridino-18-korona-6-éter alapu 0j kiralis alléfazis eléallitasa
és enantiomer-elvalaszt6-képességének vizsgalata

Synthesis of New Pyridino-18-crown-6-ether Based Chiral Stationary Phase
and Studies on its Enantiomeric Separation Ability

~ FODI Tamas'?, NEMETH Tamas', KUPAI Jozsef, PhD’,
LEVAI Sandor?, BALOGH Gyorgy Tibor, PhD?, HUSZTHY Péter, DSc'

'Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, Szerves Kémia Csoport
1111 Budapest, Szent Gellért tér 4., Magyarorszag,
tel.: 36-1-4631071, fax: 36-1-4633297,
tamas.fodi@gmail.com, ntomasz007@gmail.com, jkupai@mail.bme.hu, huszthy@mail.ome.hu,
http://www.och.bme.hu
“Richter Gedeon Nyrt.

1103 Budapest, Gyomréi ut 19-21., Magyarorszag
Levélcim: 1475 Budapest Pf.: 27., Magyarorszag
tel.:+36-1-431-4000, fax: +36-1-260-4891
s.levai@richter.hu, gy.balogh@richter.hu

ABSTRACT

Enantiopure pyridino-18-crown-6 ether containing a 4-carboxyphenyl group at position 4 of the
pyridine ring was synthetized, which can be immobilized to solid support. Furthermore, enantiomeric
separation ability of reported pyridino- and acridino-crown ether based chiral stationary phases were studied
with HPLC methods. Using these chiral stationary phases enantiomers of protonated primary amines and
amino acid esters were successfully separated.

OSSZEFOGLALO

A piridingytirii 4-es helyzetében 4-karboxifenil-csoportot tartalmazo, enantiomertiszta piridino-18-
korona-6-étert allitottunk el6, mely alkalmas lehet szilard hordozohoz valo rogzitésre. Emellett korabban mar
kozolt piridino- és akridino-koronaéter alapt kiralis allofazisok elvalasztasi tulajdonsagainak vizsgélatat
végeztik HPLC modszerekkel, mely soran sikeresen valasztottuk el protonalt primer amin- és aminosav-
észter vendégmolekulak enantiomerjeit egymastol.

Kulcsszavak: kiralis koronaéter, kiralis allofazis, enantiomer-elvalasztas, HPLC

A kutatast az OTKA (nyilvantartasi szam: PD-108462, K-81127) tdmogatta.
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Gyumolcsfeldolgozé uzem szennyvizének tisztitasi tapasztalatai
Treating Experiences of Fruit Processing Wastewater

GULYAS Gabor, FAZEKAS Bence, Dr. KARPATI Arpad

Pannon Egyetem, H-8200 Veszprém, Egyetem utca 10; Tel: 003688624296; Fax: 003688624553;
mobil: 0036709456606; e-mail: g.gulyas.up@gmail.com; web:www.km.mk.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Fruit processing wastewater is extremely nutrient-poor. Its biological purification is need to nitrogen
and phosphorous dosage otherwise sludge bulking will be developed. It generates inefficient sludge settling
which results in wrong purified wastewater quality. In our research we determined the minimal nutrient
dosage and the additional causes of inefficient clarification. We solved all monitory problems.

Keywords: food processing, activated sludge technology, nutrient-poor wastewater, COD, sludge
bulking

OSSZEFOGLALO

Az almafeldolgozas soran keletkezd szennyviz rendkiviil tapanyag hianyos. Biologiai tisztitasdhoz
éppen ezért nitrogén és foszfor adagolasara van sziikség. Ellenkez6 esetben iszapduzzadas jelentkezik, amely
az {lilepedés gatlasan keresztiil egyre rosszabb mindségii elfolyo tisztitott vizet eredményez. Munkank soran
meghataroztuk a tisztitishoz sziikséges minimalis tapanyag igényt, illetve a tisztitdsi hatékonysag
romlasanak okait. Utobbiakra valamennyi esetben talaltunk megoldast.

Kulesszavak: élelmiszeripar, eleveniszapos szennyviztisztitds, tapanyaghianyos szennyviz, KOI,
iszapduzzadas
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Szennyvizek szulfatmentesitése ettringit kicsapasaval

Sulphate Removal from Wastewater for Ettringite Precipitation

GULYAS Gabor, VARGA Regina, FAZEKAS Bence, Dr. KARPATI Arpad

Pannon Egyetem, H-8200 Veszprém, Egyetem utca 10; Tel: 003688624296; Fax: 003688624553;
mobil: 0036709456606; e-mail: g.gulyas.up@gmail.com; web:www.km.mk.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Sulphate removal form wastewater is a complex problem. Allowing for the cost precipitation is the
most useful method. Within physico-chemical treatments ettringite precipitation is the most favourable
process. In the interest of ettringite formation calcium and aluminium dosage are needed. Ettringite isn’t
water soluble hence it is separable from liquid phase easily. In some publication it is possibility to achieve
over 90 % efficiency with this method.

Keywords: wastewater, sulphate removal, ettringite, calcium hydrate, aluminate

OSSZEFOGLALO

srer

kicsapastiilepités+sziirés kombinacié a legkedvezObb. Ezen beliil is a szennyvizek szulfatmentesitésének
egyik lehetésége lehet az ettringit eldallitasa. Ennek soran a szulfat tartalmi vizhez kalciumot és
aluminiumot adnak. Az ettringit vizben rendkiviil rosszul oldodik, ennek megfelelden kitiinden alkalmazhato
szilard-folyadék fazisszétvalasztasra. Egyes forrasok szerint ettringit képzéssel béven elérhet6 a hatarérték
alatti szulfat koncentracido olyan vizekben is, melyek eredetileg 1,5 g/l koncentracioban tartalmaznak
szulfatot.

Kulcsszavak: szennyviz, ettringit, szulfatmentesités, mésztej, aluminiat
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A 17B-HSD1 enzimaktivitas in vitro vizsgalata és gatlasa
13a-6sztron szarmazékokkal

In Vitro Investigation of 178-HSD1 Enzyme Activity and its Inhibiton with
13a-estrone Derivatives

HERMAN Bianka Edina’, SZABO Johanna®, KALMAR Laszl6®, WOLFLING Janos?,
SCHNEIDER Gyula?, JULESZ Janos', VALKUSZ Zsuzsanna', MERNYAK Erzsébet’,
SZECSI Mihaly'
1Szegedi Tudomanyegyetem |. sz. Belgydégyaszati Klinika, Szeged, Koranyi fasor 8-10., H-6720,
E-mail: szecsi.mihaly@med.u-szeged.hu

2Szegedi Tudomanyegyetem Szerves Kémiai Tanszék, Szeged, Dém tér 8., H-6720
3Szegedi Tudomanyegyetem Sziilészeti és N6gyogyaszati Klinika, Szeged, Semmelweis utca 1., H-6725

ABSTRACT

A radiosubstrate incubation method for the measurement of 17B-hydroxysteroid dehydrogenase type 1

isozyme (178-HSD1) was developed. Human placental cytosol was applied as enzyme source and TLC was
used for the isolation of the enzyme product estradiol and the estrone substrate remained. Synthetic 13a-
estrone proved to be an efficient inhibitor of the 17B3-HSDI.

OSSZEFOGLALO

Radioszubsztrat inkubaciés modszert fejlesztettiink ki a 17B-hidroxiszteroid-dehidrogenaz 1-es tipusu
izozim (17B-HSD1) aktivitasanak mérésére. Enzimforrasként emberi placenta citoszol preparatumat
alkalmaztuk, az enzim termék 6sztradiolt, valamint az 6sztron szubsztratum maradékot TLC-val izolaltuk. A
szintetikus 13a-0sztron hatasosan gatolta a 173-HSD1-et.

Kulcsszavak: 173-HSDI, antiosztrogén hatas, szteroidhormonok, 13a-osztron (13-epi-6sztron)
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Biomassza szeparacidja Ujszerii, energiahatékony megoldassal

Separation of Biomass with Innovative Energy Efficient Solution

HODAI Zoltan*, RIPPELNE Dr. PETHO Déra, Dr. HORVATH Géza,
Dr. HANAK Laszlo, BOCSI Robert

Pannon Egyetem, Mérndki Kar, Vegyészmérnoki és Folyamatmérnoki Intézet
Vegyipari Mlveleti Intézeti Tanszék
8200 Veszprém, Egyetem utca 10.
Tel.: +3688-624-132, Fax.: +3688-624-446,
hodaiz@almos.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Algae based biofuel production can be a promising alternative of the production of first and second
generation biofuels because of the high photosynthetic yield, more readily controllable soil emission, and the
fact that algae production does not take up arable land. The critical points of the technology are the
concentration of the algae suspension and the extraction because of the high investment and operating costs
and high operational time. A new phenomenon was observed during the autoflocculation experiments, which
was named CO,-choking (Flow Choke with Carbon Dioxide — FCCD). The method gives the opportunity of
implementing a settling technology with a low-energy demand. A special FCCD settling basin which is
capable of analyzing the parameters and correspondences that affect CO,-choking in two different modes
(under pressure, and with gas throughput) was designed and built for the studies. The operational parameters
of the method have been determined. The optimal parameters under pressure for FCCD proved to be 20-30
°C, 1.5-3.0 bar and 180 minutes of operation when using a gas (or gas mixture) of 75-100% CO,. As for
flow-through FCCD, the optimal parameters proved to be temperatures between 20 and 35 °C, and 12-24
hours of operation. It was also concluded that suspensions of different quality can be separated with the same
efficiency in the examined range.

Keywords: biofuel, algae, biomass, separation, flocculation

OSSZEFOGLALO

Az els6 és masodik generacidos biolizemanyagok igéretes alternativaja lehet az alga-alapu
biolizemanyag-el6allitas, koszonhetéen a magas fotoszintetikus hozamnak, a jobban kontrolalhato
talajemisszioknak, és annak, hogy az algatermesztés nem veszi el az ¢élelmezési céli ndvénytermesztésre
szant foldteriileteket. A technoldgia kritikus pontjai az algaszuszpenzio besiritése és az extrakcio, a magas
beruhéazasi és lizemeltetési koltségek és a nagy miiveleti idok miatt. Autoflokkulacios kisérleteim soran egy
Uj jelenséget tapasztaltam, amelyet CO,-fojtasnak nevetem el (Flow Choke with Carbon Dioxide, FCCD). A
modszer lehetéséget ad egy kis energiaigényli iilepitési technologia kialakitasara. A vizsgalatokhoz
megterveztem és megépitettem egy specialis iilepitd, FCCD késziiléket. A késziilék alkalmas a CO,-fojtasra
hatd paraméterek ¢és azok Osszefiiggéseinek vizsgalatara, kétféle iizemben (nyomas alatt, gaz
ataramoltatassal) Meghataroztam a modszer miiveleti paramétereit. Megallapitottam, hogy a nyomas alatti
FCCD optimalis paraméterei 20-30 °C és 1,5-3 bar, 180 perces miiveleti idével. Az atdramoltatisos FCCD
optimalis paramétereinek a 75-100 % CO,-tartalmi gaz/gazkeverék alkalmazasa esetén a 20-35 °C
homérséklet és 12-24 oras miiveleti id0 bizonyult. Megallapitottam tovabba, hogy kiilonb6zé mindségii
szuszpenziok azonos teljesitménnyel szeparalhatdak a vizsgalt tartomanyokban.

Kulesszavak: biolizemanyag, alga, biomassza, szeparacio, flokkulacio
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Labirintus alaka WO; mikrokristalyok eléallitasa, fotokatalitikus
és anyagszerkezeti tulajdonsagainak vizsgalata

Hydrothermal Preparation, In-depth Characterization and Determination of
the Photocatalytic Activity of Labyrinth Shaped WO; Microcrystals

KARACSONY! Eva ', Dr. PAP Zsolt"*®, Dr. KOVACS Gabor®®, Dr. Lucian BAIA**,
Dr. Virginia DANCIU®, Dr. DOMBI Andras’, Dr. HERNADI Klara'

! Szegedi Tudomanyegyetem, Kérnyezetkémiai Kutatécsoport,
Természettudomanyi és Informatika Kar, Aradi vértanuk tere 1, Szeged, HU-6720
% Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Fizika Kar,
Kolozsvar, Mihai Kogalniceanu utca, nr. 1, Cluj-Napoca,RO-400084,
tel:40-264-405300, fax:40-264-591906
3 Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Kolozsvar
Arany Janos utca, nr. 11, Cluj-Napoca, RO-400028, tel:40-264-593833, fax:40-264-590818
4 Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Intézete, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kolozsvar,
Treboniu Laurian utca, nr. 42, Cluj-Napoca, RO-400271, tel:40-264-405300, fax:40-264-591906

ABSTRACT

Synthesis of photocatalytic materials such as semiconductor oxides and their composites is a major
research field in materials science. To investigate photocatalytic properties of WO; crystals, P25/WO;
composites have been made, which were used successfully for the degradation of organic pollutants in the
water. The tungsten oxide catalysts were obtained by hydrothermal crystallization, where the precursors
were ammonium metatungstate and sodium tungstate dihydrate. fIMWCNTs (functionalized multi walled
carbon nanotubes) were used as a crystallization promoter in all the cases. The WO; crystals’ morphological
details (including particle size) were studied by SEM/TEM/HRTEM. To collect the most accurate
information about the surface chemistry and structural properties (which are essential to establish the nature
of the shown photocatalytic activity) of the photocatalysts, XRD, XPS and DRS were used.

Keywords: tungsten-oxide, hydrothermal crystallization, titanium-dioxide, composite, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

Kutatomunkank soran kiilonb6z6 alaku és nagysagi WO, kristalyokat allitottunk el6 hidrotermalis
kristalyositassal. A volfram-trioxid prekurzorai ammonium-metavolframat és natrium-volframat voltak,
valamint tobbfala funkcionalizalt szén nanocsovet alkalmaztunk, mint a kristalyosodast elésegité anyagot. A
kristalyok anyagszerkezeti tulajdonsagait diffuz reflexios spektrofotometria, rontgen diffraktometria, rontgen
fotoelektron spektroszkopia valamint pasztazo elektronmikroszkopia segitségével vizsgaltuk. Az eldallitott
katalizatorok titan-dioxiddal alkotott kompozitjainak fotokatalitikus aktivitasat fenol illetve oxalsav vizes
oldatain vizsgaltuk.

Kulcsszavak: volfram-trioxid, hidrotermalis kristalyositas, titan-dioxid, kompozit, fotokatalizis

Koszonetnyilvanitas:
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konvergencia program” cimii kiemelt projekt keretében zajlott. A projekt az Eurdpai Uni6 tamogatasaval, az
Europai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valdsul meg.
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TiO, mikrokristalyok alakjanak finomhangolasa
klilonboz6 szénfajtak segitségével

Shape Tailoring of TiO, Microcrystals Using Different Type of Nanocrabons
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ABSTRACT

Titanium dioxide based photocatalysts were synthesized by a one-step hydrothermal method
using nanocarbons as a crystallization promoter, such as: carbon nanotubes, activated carbon, graphite
and carbon aerogel. Furthermore the crystallization parameters (dwelling time) and the additional
calcination’s effect was also examined. The crystallized titanium dioxide nanoplates’ photocatalytic
efficiency was evaluated for phenol decomposition. Finally the crystal shape-photocatalytic activity
relationship was successfully established.

Keywords: Hydrothermal synthesis, titanium dioxide, crystal shaping, photocatalytic activity

OSSZEFOGLALO

Munkdm sorén titan-dioxid alapu fotokatalizatorokat allitottam eld hidrotermalis modszerrel,
kiilonbozo szénfajtak jelenlétében, mint példaul szén nanocsd, aktiv szén, grafit és szén aerogél. Tovabba a
kristalyositas paramétereit és a kalcinalas hatasat is vizsgaltam. A kikristalyositott titan-dioxid nanolemezek
fotokatalitikus aktivitasat fenol bontasara vizsgaltam. Végezetiil a kristalyalak és a fotokatalitikus aktivitas
kozotti kapesolatot deritettem fel.

Kulcsszavak: Hidrotermalis szintézis, titan-dioxid, kristalyalak iranyitas, fotokatalitikus aktivitas

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2014 31



DOKTORANDUSZ PLENUM

CEOR célu polimeres tenzid oldatok reolégiai vizsgalata

Rheological Investigation of Surfactant Solutions for CEOR
KOTHENCZ Réka', NAGY Roland?, Dr. BARTHA Laszlé', VAGO Arpad?®
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ABSTRACT

In the oil industry an increasing emphasis has placed on the chemical enchanced oil recovery (EOR),
which process is based on the use of high-performance emulsifiers, surfactants which increase the efficiency
of oil production.

Our aim was to determine the particle size and particle size distribution of the aqueous solution of
fatty acid-based nonionic surfactants by dynamic light scattering analysis. The particle size gives information
about the interaction between the surfactants, and between the surfactant and the flow-modifier type
polymers; and even about their possible synergistic, antagonistic intermolecular effect. Rheological
measurements and other test results were taken to study the correlation between the composition and the
surfactant effects. Based on the results the synergic effect was defined between the polymer and the
surfactant.

OSSZEFOGLALO

Az olajiparban egyre fontosabb szerepet kap a kémiai harmadlagos kdolaj-kitermelés (CEOR), amely
soran megfeleld hatékonysagiu emulgealoszereket, tenzideket alkalmaznak, amely segitségével novelik a
koolaj-kitermelés hatasfokot.

Célunk volt a novényolaj alapi nemionos tenzidelegyek vizes oldatainak részecskeméretének ¢€s
closzlasanak meghatarozasa dinamikus fényszorason alapuld részecskeméret analizissel. A részecskeméret
meghatarozasaval kovetkeztetni tudtunk az egyes tenzidek egymas kozotti, illetve a polimerrel vald
kdlcsonhatasara, szinergikus, antagonisztikus vagy éppen indifferens hatasukra.

A reologiai mérések és egyéb hatasvizsgalati eredmények pedig lehet6séget adtak az Gsszetétel és a
tenzidek feliiletaktiv hatasai kozotti Osszefliggések tanulmanyozasara. A mérések alapjan a polimer és a
tenzid kozott szinergikus hatést allapitottunk meg.

Kulcsszavak: nemionos tenzid, részecskeméret, reologia
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Uj szintézismédszer kidolgozasa
peptid-6-amino-D-luciferin konjugatumok eldallitasara

A novel Synthesis Method of Peptide-6-amino-D-luciferin Conjugates

KOVACS Anita "2, Dr. HEGYES Péter ?, Dr. SZEBENI Gabor Janos ?,
Dr. PUSKAS G. LaszI6 ?, Prof. Dr. TOTH Gabor

' SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet, H-6720 Szeged, DOm tér 8.
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ABSTRACT

Aminoluciferin (aLuc) is a luciferin with its 6-position hydroxyl group substituted with an amino
group. This modification allows aminoluciferin to form amide bond with a peptide, while retaining its
transport and bioluminescent properties, resulting in a good substrate for different important proteases, which
can be used for the determination of enzymatic activity in different therapeutically highlighted cases. Our
aim was to extend the utilization of bioluminescent determination for the fibroblast activation protein (FAP)
and prolyl oligopeptidase (POP), which has therapeutic potential for certain cancers. For this purpose a new
peptide-aLluc conjugate-synthesis strategy was developed. The appropriately protected amino acid was
coupled to 6-amino-2-cyano-benzothiazole and the resulting product was reacted with D-cysteine to get the
protected amino acid-6-amino-D-luciferin conjugate, which was used for solid-phase synthesis of peptide-
aLuc conjugates. We successfully prepared the derivatives Z-Arg-Arg-Pro-alLuc, Z-Gly-Pro-aLLuc, Z-Phe-
Phe-Pro-alLuc, used as bioluminescent probes for biochemical studies.

Keywords: peptide-6-amino-D-luciferin conjugates, bioluminescence, protease enzyme activity

OSSZEFOGLALO

A luciferin 6-os helyzetli hidroxil-csoportjanak amino-csoporta térténd cseréjével kapjuk az amino-
luciferint (aLuc), melyet kiilonbdz6 peptidekkel dsszekapcesolva a luciferinével megegyezo biolumineszcens
tulajdonsagt konjugatumokat kapunk. Ezen szubsztratokkal lehetévé valik tobb, terapidsan fontos protedz
enzim aktivitdsdnak mérése. Célunk biolumineszcens szubsztratok szintézise volt kiilonb6z6 tumormarkerek:
a fibroblaszt aktivald protein (FAP) és prolil oligopeptidaz (POP) enzim aktivitasanak mérése céljabol.
Ehhez egy 1j, racionalisabb szintézisutat dolgoztunk ki: a megfeleléen védett aminosavat 6-amino-2-ciano-
benztiazolhoz kapcsoltuk, majd ezt D-ciszteinnel reagaltattuk. Az igy kapott szarmazékot gyantara kotottiik
¢s szilardfazisu peptidszintézist végeztiink. Ezzel a modszerrel eléallitottunk tobb konjugatumot: a Z-Arg-
Arg-Pro-alLuc-ot, a Z-Gly-Pro-al.uc-ot, valamint a Z-Phe-Phe-Pro-alLuc-ot, melyeket biolumineszcens
tesztekben hasznaltunk.

Kulesszavak: peptid-6-amino-D-luciferin konjugatumok, biolumineszcencia, proteaz enzim aktivitas
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Komplexképzok extrakcidos képességének értékelése
eltéré fizikai talajféleségli tim mintak vizsgalata alapjan

Assessment of Complexing Extraction Capacity Based on Analysis
of Different Physical Soil Samples Wives Tim
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' Szent Istvan Egyetem, Kémia és Biokémia Tanszék, HU — 2103 Godollé. Pater Karoly at. 1.
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ABSTRACT

In the present study we examined the potentially toxic element content of soil samples belonging to
different soil classes of the Hungarian Soil Information and Monitoring System (TIM) by solvents
containing complex sequestering agents. Our aim was to study the effectiveness of a complexing agent in
addition to various physical soil parameters. Attention is drawn primarily to solvents recommended in
Hungarian and internationally standard. With our studies, we would like to contribute to national and
international standardization of soil test results, for better comparability with each other.

Keywords: extraction, heavy metal, soil, EDTA, Lakanen Ervio

OSSZEFOGLALO

Jelen munkénkban a Magyarorszagon miikddo Talajvédelmi Informacios és Monitoring Rendszerbol
(TIM) szarmazob, eltérd talajosztalyokba tartozd mintak potencialisan toxikus elemtartalmat vizsgaltuk,
komplexképz6 adalékot tartalmazd kivonoszerekkel. Célunk az volt, hogy tanulmanyozzuk az egyes
komplexképzok hatékonysagat kiilonb6zo talajfizikai paraméterek mellett. Elssorban a Magyarorszagon €s
a nemzetkdzi viszonylatban szabvanyos vagy ajanlott oldoszerekre forditottunk figyelmet. Vizsgélatainkkal
szeretnénk hozzajarulni a hazai és nemzetkozi talajvizsgalati eredmények egységesitéséhez, egymassal valo
jobb Osszevethetdségehez.

Kulcsszavak: extrakcid, nehézfém, talaj, EDTA, Lakanen Ervio
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ESR vizsgalatok e’h* csapdakkal befolyasolt hidroxilgydk generéalasra
TiO, alapu heterogén fotokatalizis soran

ESR Study of the Effect of Different e/h* Traps on Hydroxyl Radical
Generation During TiO, Based Heterogeneous Photocatalysis
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Dr. DOMBI Andras', Dr. HERNADI Klara'
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ABSTRACT

Accurate knowledge of the mechanisms is needed for the optimization of the degradation pathways
during the heterogeneous photocatalysis based on TiO, (TiO, +hv — TiO," (h") + ¢). The aim of this study
was to investigate the effect of different types e traps (oxygen, Ag’), and h" traps (organic substrates) to the
generation process of ‘OH during TiO, based heterogeneous photocatalysis.

In our experiments 1.0 g L™ aqueous TiO, (Degussa P25) suspensions were irradiated with UVA (A=365
nm), in the presence of different e/h" traps. Electron spin resonance (ESR) in combination with spin-trapping
(DMPO) technique was used to follow the formation of the photo-generated reactive oxygen species.

In O, saturated solutions the concentration of ‘OH was found six times higher than in O, free
conditions. Using Ag" as e scavenger, the amount of formed ‘OH was markedly lower as before. The
addition of ‘OH scavenger (methanol or tert-butanol) the ‘OH concentration markedly decreases. However,
in presence of phenol the concentration of ‘OH was found to be higher than in the solution without any
additives. These results show that the molecular oxygen has significant role and point to the importance of
the type and the concentration of substrates in generation of ‘OH in UV A-illuminated aqueous suspensions
of TiO,.

OSSZEFOGLALO

A TiO, alapu fotokatalizis (TiO, + hv — TiO," (h")+ ¢’) mechanizmusanak mind pontosabb ismerete
sziikséges az ezen modszereken alapulé tisztitasi eljarasok fejlesztéséhez. Kiilonbozd e (oxigén, Ag') és h”
(szerves szubsztratumok) csapdak ‘OH-gyokgeneralasban betoltott szerepének feltarasa volt a célja ezeknek
a vizsgalatoknak. Kisérleteink soran 1,0 g L' TiO, (Degussa P25) szuszpenziokat sugaroztunk be UVA
(A=365 nm) fénnyel, kiilonbozé e/h" csapdik jelenlétében. Az elektron spin rezonancia (ESR)
spektroszkopia kombinalva spin-csapdazassal (DMPO) egy olyan technika, amellyel nyomon tudjuk kdvetni
a fotogeneralt reaktiv oxigéntartalmi részecskék képzddését.

Eredményeink azt mutatjak, hogy oxigénnel telitett szuszpenzidban hatszor nagyobb koncentracidoban
képzoédott "OH, mint az oxigénmentes esetben. Ag’, mint elektronbefogd jelenlétében jelentdsen kevesebb
"OH keletkezett, mint oxigénnel telitett oldatban. A metanol vagy terc-butanol jelentdsen csokkenti az ‘OH
képzddést, mig fenol jelenlétében megnd a képzodo reaktiv gyokok koncentracidja a szubsztatum nélkiili
esethez képest.

Eredményeink az oldott oxigén és a jelenlévé szubsztratumok mindségi €s mennyiségi
tulajdonsagainak fontossagara vilagitottak ra ezen folyamatokban.

Kulesszavak: Degussa P25, DMPO, oxigén, alkohol, fenol
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Nagyhatékonysagu eljaras foldgazok kénhidrogén
tartalmanak csokkentésére

High Efficient Method for Reducing the Content of Hydrogen Sulfide from
Natural Gas

MOLNAR Eva, RIPPELNE Dr. PETHO Doéra, Dr. HORVATH Géza

Pannon Egyetem, Vegyészmérnoki és Folyamatmérndki Intézet,
H-8200 Veszprém, Egyetem u 10., molnare@almos.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Our energy requirements increased enormously in the last decades. We satisfied the needs partly the
burning of natural gas. Natural gas consists of flammable mixture of hydrocarbon gases, but it contains
polluting components, as well. So we need to clean natural gas before use. The hydrogen sulfide content of
natural gases is regulated by strict limitations. Hydrogen sulfide is a toxic gas. It is corrosive presence of
water. Upon burning natural gas, hydrogen sulfide is converted into sulfur dioxide (SO,), which is harmful
not only for the environment by causing acid rain, but also it constitutes a danger to human health, because it
cause to respiratory diseases. There are procedures for example amine absorption or iron oxide based solid
phase adsorption to reducing the content of hydrogen sulfide from natural gas. But usability of these
procedures is limited due to environmental reason and there is a difficulty, that we need to regenerating steps
doing. In order to substitute solid adsorbents and amine-containing chemicals, we developed a method that
can not only be used with natural gases containing hydrogen sulfide, but also with ones containing carbon
dioxide and environmentally appropriate as well. The alkaline-based competitive chemisorption method
seems a good opportunity. The essence of the method is that a very short contact time (< 1s) has to be used
but at the same time intensive contact has to be ensured.

OSSZEFOGLALO

Az elmult évtizedek soran Foldiink lakossaganak energiasziikséglete rendkiviil megnovekedett, melyet
részben foldgaz égetésével igyekeztiink kielégiteni. A foldgaz szénhidrogén tartalmi gazok gyulékony
elegye, de természetes médon szennyez6 komponenseket is tartalmaz, igy felhasznalas elétt kezelni kell. A
foldgazok kénhidrogén tartalmara szigoru eldirdsok vonatkoznak. A kénhidrogén mérgez6 gaz, mely viz
jelenlétében korroziv hatédssal bir, az égés soran pedig kén-dioxidda alakul at, ami nem csak a kornyezetet
karositja savas esdk okozasa révén, hanem az emberi egészségre is veszélyt jelent, légzdészervi
megbetegedésekhez vezet.  Kénhidrogén-mentesitésre mar szamos moddszert kidolgoztak, jelenleg
elsésorban aminos abszorpcios illetve vas-oxid alapu szilard fazist adszorbereket hasznalnak. Ezen eljarasok
hasznalhatosdga azonban egyre korlatozottabb kornyezetvédelmi okokbol kifolydlag, valamint tovabbi
nehézséget jelent, hogy az eljarasok soran sziikség van regeneracios 1épések beiktatasara is. Jovobeli célunk
egy olyan Uj miveletrendszer kidolgozasa, amely a kénhidrogén mellett szén-dioxidot tartalmazo
foldgazoknal is alkalmazhato és komyezetvédelmi szempontbol elénydsebb a fentieknél. Jo lehetéségnek
latszik a kompetitiv kemiszorpcidra alapozott alkali lugos eljaras. A tervezésnél fontos tényez0, hogy 1 s-nél
kisebb kontaktidd biztositasa alatt rendkiviil intenziv érintkeztetést tudjunk megvaldsitani.

Kulcsszavak: foldgaz, kén-hidrogén, szén-dioxid, kornyezetvédelem, szorpcio
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Akridono-18-korona-6-éter egységet tartalmazé szenzormolekulak
szintézise és kationkoto-képességik vizsgalata

Synthesis and Cation Binding Studies of Acridono-18-crown-6
Ether Type Sensors
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ABSTRACT

The synthesis of new acridono-18-crown-6 ether type sensor 1 (Figure 1) has been performed. The
cation recognition ability towards various metal ions of the latter and also its reported parent compound 2
was studied in acetonitrile by UV-vis spectroscopy. Our studies revealed the selective binding of Pb>" ions
by achiral acridono-18-crown-6 ligand 2.

OSSZEFOGLALO

Kutatomunkank soran egy uj akridono-18-korona-6-éter egységet tartalmazoé szenzormolekula
szintézisét valositottuk meg (1) (1. abra). Tanulmanyoztuk az 0j kationszenzor valamint a publikalt
alapvegyiilet akridono-18-korona-6 éter (2) kation komplexald képességét UV-vis spektroszkopias
moédszerrel acetonitril olddszerben. Az akiralis 2 szenzormolekula Pb*" jonra szelektivnek bizonyult.

Kulcsszavak: koronaéterek, akridon kromofor, szenzormolekulak, kation-szelektivitas, UV-vis
spektroszkopia
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A y-valerolakton elballitasa és atalakitasa hasznos anyagokka
Production and Transformation of y-valerolactone to Useful Materials
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ABSTRACT

Cellulose and hemicellulose are carbohydride polymeric components of lignocellulosic materials.
Acid catalysed hydrolysis of the polymer and acid catalysed dehydration of the product hexoses provides
levulinic acid (LA) with relatively high yield. In my presentation I will present the results obtained studying
the heterogeneus catalytic hydrogenation of LA and hydroconversion of GVL.

OSSZEFOGLALO

A celluléz és hemicelltloz a lignocelluldz szénhidrat polimer komponensei. A polimerek savkatalizalt
hidrolizisével és a kapott hexdzok savkatalizalt dehidratalasaval levulinsav (LA) allithatd el6 viszonylag
magas hozammal. El6adasomban a LA hidrogénezése illetve a keletkezett y-valerolakton (GVL) heterogén
katalitikus atalakitasa soran kapott eredményeket fogom bemutatni.

Kulesszavak: lignocelluldz, levulinsav, y-valerolakton, heterogén katalizis
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Albumin adszorpcié tanulmanyozasa hidroxiapatit alapu
kompozitok esetében

Albumine Adsorption Study on Hydroxyapatite Based Composites
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ABSTRACT

Hydroxyapatite as biomaterial has excellent bioactivity, unfortunately with poor mechanical
properties, that can be improved by addition of carbon nanotube. The biocompatibility of this composite can
be enhanced by adding chitosan, which is a biocompatible biopolymer. In the case of implant materials the
adhesion of proteins on the surface is important because the contact between the inorganic surface (implant)
and the biological environment is created through them. In this study a serum albumin (Bovine Serum
Albumin) adsorption has been examined for composites with different chitosan concentrations.

OSSZEFOGLALO

A hidroxiapatit kivaldo bioaktivitassal rendelkez6 bioanyag, mely azonban gyenge mechanikai
tulajdonsagokkal rendelkezik, melyek szén nanocs6 hozzaadasaval javithatok. Az igy létrehozott kompozit
biokompatibilitasa egy biokompatibilis biopolimer, kitozan, hozzdadéasaval fokozhatdé. Az implantatum
alapanyagok esetében kulcsfontossagli a fehérjék tapadasa a bioanyagok feliiletére, mert a fehérje altal jon
létre a kapcsolat a szervetlen feliilet (implantatum) és a bioldgiai kdrnyezet kozott. E kompozitok esetében
vizsgaltuk egy szérum albumin (Bovine Serum Albumin) adszorpcidjat, kiillonbdzé kitozan tartalmu
kompozitok esetében.

Kulcsszavak: hidroxiapatit, szén nanocs0, kitozan, kompozit, adszorpcio
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ZnAl-réteges kettés hidroxidok szintézise ultrahangos kevertetés
segitségével

Synthetise of ZnAl-layered Double Hydroxides, via Ultrasonic Stirring
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ABSTRACT

As anionic lamellar clays, the LDHs have a rising reputation in the recent decades. There is more and
more research in the field of their preparation and application. They can be used as anion-exchangers,
catalysts, polymer additives or even precursors in preparation of nanomaterials or supramolecular systems.
Furthermore it is important to mention that by intercalation of some special anions, the physical and
chemical properties of LDHs can be modified. In preparation of LDHs there is also a lot of significant search
in which different compounds are used to prepare LDHs, with different particle size and crystallinity. The
most common methods are the co-precipitation, the urea method and the sol-gel technique. In our research
we used a new technique to prepare pristine and modified ZnAl-LDHs, from metal-hydroxides and water at
room temperature. Before the ultrasound-assisted hydro-treatment we applied mechanochemical pre-treating
for the reagents. Finally the samples was investigated by X-ray diffractometry (XRD), Scanning Electron
Microscopy (SEM), Thermal analysis (TG) and Infrared spectroscopy (IR) which signed the success of
preparation in case of pristine and cystine anion modified ZnAl-LDHs.

OSSZEFOGLALO

Anioncserélo asvanyokként régota ismeretes réteges kettds hidroxidok (LDH-dk) az elmult
évtizedekben egyre nagyobb népszerliségre tettek szert, mind az eldallitasuk és mind a felhasznalasukat
sz¢lesitd kutatasok teriiletén. Alkalmazasukat tekintve az egyszer(i anioncserélokben valo felhasznalasukon
kiviil, szamos mas helyszinen is hasznosithatoak, katalizatorként betoltott szerepiik mellett, polimer
adalékanyagként, vagy éppen nano- €s szupramolekularis rendszerek kiépitésében is. Rétegeik kozé
kiilonbozé anionokat beépitve széles korben modosithatoak fizikai és kémiai tulajdonsagaik is, igy
felhasznalhatéakka valhatnak, akar gydgyszermolekulak szallitasara is vagy UV-fény elnyel6 rétegek
képzésére. Szintézisiiket tekintve is szamos kutatas folyik, tobb modszer is ismeretes, melyekkel egyszeriien
lehet eloallitani kiilonbozo Osszetétellel, részecske mérettel, és kristalyossagi fokkal rendelkez6 LDH-éakat,
ilyen példaul az egylitt lecsapasos, a karbamid szintézises és szol-gél technika. Kisérleteink soran egy
ujszerl modszerrel allitottunk el tiszta és modositott ZnAl-réteges kettdés hidroxidot. Ultrahangos
kevertetéssel és mechanokémiai elokezeléssel segitett szobahdmérsékletii szintézist hajtottunk végre, vizes
kdzeg mellett, csak a megfeleld fém-hidroxidokat hasznalva kiindulasi anyagokként. Az eldallitott mintakrol
rontgendiffrakcidos (XRD), pasztazo elektronmikroszképos (SEM), termogravimetrids (TG) és infravoros
spektroszkopias mérések késziiltek, melyek a tiszta €s a cisztin anionnal modositott ZnAl-LDH-ak sikeres
létrejottet jelezték.

Kulesszavak: ZnAl-réteges kett6s hidroxidok, ultrahang, mechanokémiai el6kezelés
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DOKTORANDUSZ PLENUM

Uj akiralis és kiralis trifenilfoszfan egységet tartalmazé
koronaéterek szintézise

Synthesis of Novel Achiral and Chiral Crown Ethers Containing
a Triphenylphosphane Unit

SZABO Tamas, PETRI Laszl6, HUSZTHY Péter

Budapesti Mlszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék,
H-1111, Budapest, Szent Gellért tér 4., Magyarorszag, Tel.: +36 1 463 2111, Fax: +36 1 463 3297,
e-mail: taszabo@mail.bme.hu, www.bme.hu

ABSTRACT

Synthesis and characterization of novel achiral and chiral macrocycles 1, (R,R)-2, (S,S)-3 and (S,S)-4
containing a triphenylphosphanone unit have been carried out. A new method for the phosphanone-
phosphane transformation has been investigated. Using this new method potential catalysts 5, (R,R)-6, (S,S)-
7 and (S,S)-8 containing a triphenylphosphane moiety were synthesized and characterized.

OSSZEFOGLALO

Munkank soran eldallitottunk tobb 1) akiralis és kiralis trifenilfoszfanon egységet tartalmazo
koronaétert [1, (R,R)-2, (S,S)-3 és (S,S)-4]. Vizsgaltunk egy 0j modszert a foszfanon-foszfan atalakitas
megvalositasara. Ezzel a modszerrel eldallitottuk az 5, (R,R)-6, (S,S)-7 és (S,S)-8 trifenilfoszfan egységet
tartalmazo potencialis katalizatorokat.

Kulcsszavak: foszfor heteroatomot tartalmazo koronaéterek, katalizator ligandumok, trifenilfoszfanon
szarmazékok, trifenilfoszfan szarmazékok, trifenilfoszfanon redukcio
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1: R'=H, R?=H, n=1
(R,R)-2: R'=Me, R?=H, n=1
(S,S)-3: R'=H, R®>=Me, n=1
(S,S)-4: R'=H, R?=Oct, n=2

our,

5: R'=H, R?=H, n=1
(R,R)-6: R'=Me, R?=H, n=1
(S,S)-7: R'=H, R*>=Me, n=1
(S,S)-8: R'=H, R?=Oct, n=2
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DOKTORANDUSZ PLENUM

Fenolok és szulfidok oxidacidja enyhe korilmények kozott
bioutanzé nem hem vastartalmu komplexekkel

Mild Oxidation of Phenols and Sulfides with Biomimetic
Non-heme Iron-containing Complexes

SZAVULY Miklés Istvan, NAGY Eméke, Dr. KAIZER Jozsef, Dr. SPEIER Gabor

Pannon Egyetem, Szerves Kémia Intézeti Tanszék
8200, Veszprém, Hungary, Wartha V. u. 1., Tel.: +36-(88)-624-720, Fax.: +36-(88)-624-469
honlap: www.uni-pannon.hu, e-mail: miklos_szavuly@yahoo.com

ABSTRACT

One of the most important goals of bioinorganic chemical research is the development of metal
complexes which catalytic activity and selectivity similar to native enzymes. The active sites of the RNR and
sMMO metalloenzymes contain two iron atoms. In our research new mononuclear iron(II)complexes were
isolated from the reaction of different nitrogen-containing heterocyclic ligands, and Fe(Il) salts. The
precursor complexes are able to form stabile peroxidodiiron(Ill) intermediates with H,O, oxidant. The
complexes have been characterized by X-ray crystallography and other spectroscopic techniques and used as
structural models of the enzymes. Their catalytic activity has been investigated in the oxidation reactions of
phenols and sulfides. To clarify the elementary steps and the reaction mechanism stoichiometric reactions
have been studied as well. The complexes have shown significant activity therefore they can be considered
as functional models of RNR and sMMO.

Keywords: non-heme iron complex, enzyme models, peroxidodiiron(III) intermediates

OSSZEFOGLALO

A Dbioszervetlen kémiai kutatdsok egyik legfontosabb célja olyan fémkomplexek kidolgozasa,
amelyeknek katalitikus aktivitasa és szelektivitdsa megegyezik az eredeti enzimmel. Az RNR és sMMO
metalloenzimek, aktiv centrumukban két vasat tartalmaznak. Kutatasainkban egymagvu vas(Il) komplexeket
allitottunk el6 kiilonb6z6é nitrogén tartalmu heterociklusos ligandumok és Fe(Il) sok reakcidjaval. Ezen
prekurzor komplexek hidrogén-peroxiddal stabilis peroxodivas(Ill) intermediereket képeznek[1].
Karakterizalasuk utan a fent emlitett enzimek szerkezeti modelljeként alkalmaztuk éket, valamint vizsgaltuk
katalitikus aktivitasukat fenolok és szulfidok oxidaciés reakcidiban. Az elemi 1épések ¢és a
reakcidmechanizmus tisztazasa érdekében sztochiometrikus reakciokat is tanulmanyoztuk. A komplexek a
katalitikus aktivitasuk alapjan az RNR és sMMO enzimek funkcionalis modelljeinek is tekinthetok.

Koszonetnyilvanitas: OTKA K108489, a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0071, a TAMOP-
4.2.2/B-10/1-2010-0025

[1] J. S. Pap, A. Draksharapu, M. Giorgi, -W. R. Browne, J. Kaizer, G. Speier, Chem. Commun., 2014, 50, 326-
1329.
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DOKTORANDUSZ PLENUM

Latens ho felszabadulasanak hatasa a hiitéses kristalyositas termékének
mindségére: populaciéo mérleg modellezés és szimulacioé

Effects of Latent Heat Production on Product Quality During the Cooling
Crystallization: Population Balance Modelling and Simulation

Drd. Eng. SZILAGYI Botond", Dr. Eng. Prof. AGACHI Serban’,
Dr. Eng. Doc. LAKATOS G. Béla®

! Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérndki Kar, Vegyészmérnoki Intézet, 400028
Kolozsvar, Arany Janos Utca 11, tel: 40-264-593833, e-mail: chem@chem.ubbcluj.ro, fax: 40-264-590818,
web: www.chem.ubbcluj.ro
Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, 8200 Veszprém, Folyamatmérndki Intézeti Tanszék, Egyetem utca 10,
tel: +3688/524-000, e-mail: pr@uni-pannon.hu, web: www.mk.uni-pannon.hu

ABSTRACT

The crystallization is a widely used unit operation for separation, purification and particle formation
purposes in chemical and fine chemical industry. Predicting and controlling the size distibution of particles is
one of major challenges in modern particulate science as affects significantly the product quality and the
downstream processing. When modelling a solution crystallization process, the heat transfer between the
particles and the solution is usually considered instant which, in essence, is an approximation. The current
study presents a detailed bivariate population balance model to describe the particle—solution heat transfer
during the solution crystallization. Based on the detailed numerical experimentation is evident that in case of
materials with high crystallization heat and having higher sizes the heat production on growing particles has
significant effect on the product size distribution especially in batch crystallizers.

OSSZEFOGLALO

A kristalyostas széles korben alkalmazott elvalasztd, tisztitd és szemcseképzd miivelet a kémiai és
finomkémiai iparokban. A kristdlyszemcseméret eloszlas megjoslasa és befolyasoldsa a modern
szemcsetudomany f0 kihivasainak egyike mivel az jelentdsen befolyésolja a termék mindségét és a tovabbi
gyartasi 1épéseket. A kristalyositds modellezésekor a leggyakrabban szemcse-folyadék hdcserét
pillanatszertinek tekintik ami 1ényegében egy egyszerisités. A jelen tanulmany egy kétvéltozos populacio
mérleg modellt mutat be amely magaba foglalja a szemcse-oldat hdcsere alakulasanak részletes leirasat a
hiitéses kristalyositas kdzben. A numerikus kisérletek eredményei alapjan egyértelmti, hogy a nagy latens ho
felszabadulasaval jar6 anyagok kristalyositasakor nagyobb szemcseméreteknél a szemcsék feliiletén
felszabadul6 ho jelentds hatdssal bir a szemcseméret eloszlasra kivaltképpen szakaszos iizemmaodban.

Kulesszavak: latens ho, kristalyositas, populacidé mérleg, kvadratiira momentum modszer, szimulacio

Koszonetnyilvanitas: A kutatas nem johetett volna 1étre a Collegium Talentum és az OTKA K77955
projekt anyagi timogatasa nélkiil. A kutatas az Europai Unid és Magyarorszag tamogatasaval, az Europai
Szocidlis Alap tarsfinanszirozasaval a TAMOP 4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 azonositd szamu ,Nemzeti
Kivalésag Program — Hazai hallgatdi, illetve kutatdi személyi tamogatast biztositd rendszer kidolgozasa és
miikodtetése orszagos program” cimii kiemelt projekt keretei kozott valosult meg”
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ALKALMAZOTT KEMIA

Az ESI koriilmények kozott képzodott noszkapin dimerek
fragmentacidjanak az aktivalasi energiajanak a becslése
tandem tomegspektrometrias médszerrel

The Estimation of the Activation Energy of the Fragmentation
of the Noscapine Dimers Using Tandem Mass Spectrometry

ANTAL Borbala', KUKI Akos', NAGY Tibor ', NAGY Lajos ', PURGEL Mihaly?,
SIPOS Attila®, NAGY Miklos', ZSUGA Miklos', KEKI Sandor’

'Debreceni Egyetem Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
MTA-DE Homogén Katalizis és Reakciomechanizmusok Kutatécsoport, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
*Debreceni Egyetem Gydgyszerészi Kémia Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

ABSTRACT

The energy resolved mass spectrometry methods are able to discriminate isobars and isomers or
stereoisomers. The noscapine have two chirality centers so there are four possible stereo isomers. These
stereoisomers were differentiated based on the tandem mass spectrometric study of the dimers generated
under electrospray condition. The activation energy of the fragmentation of the homodimers [2M+Cat]" and
the noscapine, chiral selector dimers [M+chiral selector+Cat]” were determined. Furthermore the Gibbs free
energy of the dissociation of the dimers was calculated applying DFT calculations. The estimated activation
energies are in good agreement with the DFT calculations. Based on the difference of the stability of the
generated dimers the stereoisomers can be differentiated.

OSSZEFOGLALO

A fragmentacio energiafliggésének tanulmanyozasaval tandem tomegspektrométerek lehetOséget
nyUjtanak az izobarok és izomerek, akar a sztereoisomerek megkiilonboztetésére. A noszkapin két kiralitas
centrumot tartalmazé alkaloid, ezért négy lehetséges sztereoizomere van. Ezek a sztereoizomerek
megkiilonboztethetbek a  elektroporlasztasos  koriilmények — kozott  képzodott  dimereiknek  a

crer
crer

------

aktivalasi energiak becslése jO egyezést mutatott a kvantumkémiai szamitasokkal. Tovabba a
sztereoisomerek a képzOodott dimerek stabilitasa alapjan megkiilonboztethetdek.

Kulcsszavak: elektroporlasztasos ionizacid, dimer, tandem tomegspektrometria, fragmentacio
aktivalasi energidja

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik a kovetkezd palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: OTKA K-101850 és
TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036, amely az Eurdpai Unié timogatasaval és az Eurdpai Szocialis
Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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ALKALMAZOTT KEMIA

A modern erémilivi viz-g6z korfolyamatokban ujélag megjelené korrézié
magyarazata és megel6zésének modja

Explanation and Prevention of the New Corrosion Phenomena
in the Water-steam-cycles of Modern Power Plants

ARPAD Istvan', ARGYELAN Janos 2

' Debreceni Egyetem TTK, Kémiai Intézet, Alkalmazott Kémiai Tanszék
4032 Debrecen, Egyetem tér 1., e-mail: arpad.istvan@science.unideb.hu
2 Pannon Egyetem MK, Vegyészmérndki és Folyamatmérnoki Intézet, Vegyipari Mlveleti Intézeti Tanszék
8200 Veszprém, Egyetem u. 10., e-mail: gyela@almos.vein.hu

ABSTRACT

The modern power plants are different in many respects from the older one. They have a much more
compact systems (less leakage), better structural material integrity and the output power is mainly higher
than earlier. This causes the chemical and physical environment in the technological systems of water-steam-
cycle becomes slightly different. Application of the old practise of corrosion protection is not good enough in
this new chemical and physical environment. The protective oxide layer on the internal surfaces of the
equipment and pipes is very important. The formation of that protective oxide layer takes place by the
Schikorr reaction in oxygen free water or through by oxygen corrosion when the equipment walls contact
with a medium containing oxygen. Unfortunately the erosion continually erases the protective oxide layer
therefore the maintenance of this layer must be ensured. But according to our calculation, the Schikorr
reaction takes place only higher temperature. That was not problem in the older power plant because they
have oxygen content in the lower temperature places due to the leakages. The modern power plants have no
leakage, that’s why they have not enough oxygen content for the formation of protective oxide layer at the
lower temperature places. The authors suggest the right oxygen content holding in the low temperature
places in order to let protective oxide layer build on surfaces existing at those places.

Keywords: water-steam-cycle of power plant, flow accelerated corrosion, chemical conditioning

OSSZEFOGLALO

A modern erémiivek viz-géz korfolyamatai a miszaki fejlodés eredményei miatt ma mar sok
szempontbdl kiilonbozik a régi erémiivek viz-g6z korfolyamataitol. Az 0j erémiivek technoldgiai rendszere
tomorebb, kevesebb a 1égbetorés vagy a potviz igény. A szerkezeti anyag teriiletén is mas, manapsag egy
homogénebb, csak szénacélbol és acélotvozetekbdl késziilt rendszereket készitenek. Megnéttek a
teljesitmények, ami viszont fokozza az erdzids problémakat. A valtozasok miatt a régi, bevalt kémiai
kondicionalasi modszerek mar nem megfelelek, ezért Gjbdl korrdzids jelenségek I1épnek fel. A szerzok
elemzik az Gjonnan fellépd korrdzid kialakulasanak okait és javaslatot tesznek a megel6zésre alkalmas
kémiai technologiara.

Kulcsszavak: eromiivi viz-géz korfolyamat, erdzios-korr6zio, kémiai kondicionalas
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ALKALMAZOTT KEMIA

A Wacker-oxidacié heterogenizalasa
palladium és vanadium tartalmu katalizatorokon

Heterogenization of Wacker-oxidation Over
Palladium and Vanadium Containing Catalysts

BARTHOS Rébert, VALYON Jo6zsef

MTA Természettudomanyi Kutatokdzpont, Anyagtudomanyi és Kérnyezetkémiai Intézet, 1117 Budapest,
Magyar tudésok kérutja 2., Tel: +36-1-3826861, barthos.robert@ttk.mta.hu, www.ttk.mta.hu

ABSTRACT

The Wacker reaction is a process for a selective oxidation of olefins to aldehydes and ketones. The
commercial homogeneous process has several disadvantages: highly corrosive reaction mixture, formation of
chlorinated byproducts, difficult separation of the products and the catalyst solution etc. In present study we
describe a preparation and characterization of solid catalysts comprising two co-operating redox systems
(Pd’/Pd* and V*/V°") and having ordered structure on nanometer scale.

OSSZEFOGLALO

A Wacker-reakcio az olefinek szelektiv oxidacidja aldehidekké és ketonokkd. Az ipari szinten
alkalmazott homogén eljarasnak szamos kedvezdtlen tulajdonsaga van, igy példaul a reakciokozeg erésen
korroziv, nemkivanatos klorozott melléktermékek képzédnek, nehézkes a termékek elvalasztisa a
reakcidelegytél. Eléadasunkban heterogén Wacker-tipst katalizatorokat mutatunk be, melyekben a Pd’/Pd**
és a V¥/V°" redoxi-part nanométeres szinten rendezett szerkezetekben rogzitettiik.

Kulcsszavak: Szelektiv oxidacid, heterogenizalas, hordozott Pd/V katalizatorok, nanoszerkezetek,
acetaldehid szintézis
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ALKALMAZOTT KEMIA

Ulé csepp-parolgas tanulmanyozasa
makropodrusos szén nanocso filmekrol

Sessile Droplet Evaporation Study from
Macroporous Carbon Nanotube films

Dr. BOGYA Erzsébet Sara', Drd. HAVASI Viktor?, Adj. Dr. KUKOVECZ Akos'*

'"MTA-SZTE “Lendiilet” Porous Nanocomposites Research Group,
2University of Szeged, Department of Applied and Environmental chemistry

ABSTRACT

Although sessile droplet evaporation is fairly well understood on non-absorbing surfaces, much less is
known about evaporation from porous materials. The goal of this research is the establishment of basic
droplet evaporation characteristics from macroporous carbon nanotube films. The study combines electrical
resistance (evaporation profile) measurements of the film during evaporation, synchronised with weight and
temperature variation (recorded with Infrared camera) monitoring.

OSSZEFOGLALO

Habar iil6 cseppek parolgasa nem abszorbeald feliiletekr6l széleskoriien tanulmanyozott, sokkal
kevesebbet tudunk a poérusos anyagokrol vald parolgas folyamatardl. Ezen kutatas célja makroporusos szén
nanocsO filmekrdl vald csepp parolgas alapjellemzdinek meghatarozasa. Méréseink soran egyidejiileg
kovetiik a film elektromos ellenallas valtozasat (parolgas profil), a csepp suly- és hémérséklet (Infravords
kameraval rogzitve) valtozasaval.

Kulcsszavak: Csepp parolgas, makroporusos, szén nanocsé film, parolgasi profil, Infravorés kamera
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ALKALMAZOTT KEMIA

Diels-Alder addukt alkalmazasa
alakemlékezd poliuretanok szintézisében

Applying Diels-Alder Adduct
in the Syntheses of Shape-memory Polyurethanes

CZIFRAK Katalin', LAKATOS Csilla’, PAPP Rita', KARGER-KOCSIS Jézsef?,
ZSUGA Miklos', KEKI Sandor’

1 Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900, Fax: (36)-52-518662, applchem.@science.unideb.hu

2 Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Polimertechnika Tanszék, 1111 Budapest,
Egry Jozsef u. 1. Tel.: (36)-1-463-2003, Fax: (36)-1-463-1527, pt@pt.bome.hu

ABSTRACT

The syntheses of reversible crosslinked polymers more intensively investigated area in the science.
The thermoreversible Diels-Alder adduct from maleimide and furan derivatives increasingly applied
coupling agent in those polymers, which possesses shelf-healing ability in addition to shape memory effect.
In this lecture the syntheses and investigation of shape-memory polyurethanes containing Diels-Alder
adducts as reversible crosslinks will be presented..

OSSZEFOGLALO

A reverzibilis keresztkotést tartalmazo polimerek szintézise a makromolekularis kémia intenziven
kutatott teriilete. A maleimid és furdn vegyiiletekbdl felépiilo termoreverzibilis Diels-Alder addukt gyakran
alkalmazott Osszekoté elem azokban a polimerekben, amelyek alakemlékezé tulajdonsaguk mellett
ongyogyuld “képességik” is van. Jelen eldadasban Diels-Alder adduktot tartalmazo alakemlékezd
poliuretanok el6allitasasat €s részletes vizsgalatat mutatjuk be.

Kulcsszavak:Diels-Alder reakcio, poliuretan, dngyogyulod polimer, alakemlékez6 polimer

Koszonetnyilvanitas

Koszonjik a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 pélyazat altal nydjtott anyagi tamogatast. A
kutatast a TAMOP-4.2.4.A/2-11/1-2012-0001 azonosité szamu ,Nemzeti Kivaloésag Program — Hazai
hallgatoi, illetve kutatoi személyi tdmogatast biztositd rendszer kidolgozasa és miikddtetése konvergencia
program” cimii kiemelt projekt is tdmogatta (KS). A projekt az Eurdpai Uni6o tdmogatasaval, az Eurdpai
Szocidlis Alap tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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ALKALMAZOTT KEMIA

Lebomlé polietilén kompozitok kifejlesztése csomagoléanyag céljara

Development of a Degradable Polyethylene Composites
for Wrapping Purpose

DEAK Gyorgy, DEKANY-ADAMOCZKY Anita, ZSUGA Miklés, KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, Debrecen, Magyarorszag
4032 Debrecen, Egyetem tér 1., Tel.: +36(52) 512900, Fax: +36(52) 518-662

ABSTRACT

Department of Applied Chemistry, University of Debrecen joined to a project of a firm producing
mainly polyethylene foil for packaging purpose in 2012.

The aim of the project was to develop a foil made of polyethylene composite using readily available
commercial additives.

Composites were prepared first in the laboratory, and later scale up was done using the most
promising ones. Mechanical, xeno- and composting test were done for qualification of the polyethylene-
films which ones seemed to be good for wrapping purpose.

OSSZEFOGLALO

Egy foleg polietilén csomagoléanyagokat gyartd cég palyazatahoz csatlakozott a Debreceni Egyetem,
Alkalmazott Kémiai Tanszéke 2012-ben.

A palyazatban szereplé cél — egy lebomld polietilén csomagold folia kifejlesztése — konnyen
beszerezhetd adalék anyagok bedolgozasaval.

A tervezett keverékeket elobb laboratoriumban készitettiik el, majd a megfelelé kompozitokkal
méretndvelést végeztiink. Mechanikai, xenotest és komposztalasi vizsgalatokkal mindsitettik a
csomagolofolia gyartas céljara megfeleld termékeket.

Kulcsszavak: Polietilén, csomagolofolia, lebomlo, méretnévelés, kompozit

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik a kovetkezd palyazatoknak a munka sordn nyujtott anyagi segitséget: INNO-08-2-2009-
0022, OTKA K-101850 és TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036, amely az Eurépai Uni6 timogatasaval
¢s az Europai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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ALKALMAZOTT KEMIA

Dohanyfiist és dohanyfust-maradék analizise
valés idejl kozvetlen analizis ionizaciés (DART)
tandem tomegspektrometriaval

Detection of Tobacco Smoke by Direct Analysis
in Real Time (DART) Tandem Mass Spectrometry

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

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

ABSTRACT

The residual tobacco smoke contamination (thirdhand smoke, THS) on the clothes of a smoker was
detected by direct analysis in real time (DART) mass spectrometry. DART-MS enabled sensitive and
selective analysis of nicotine as the indicator of tobacco smoke pollution. Tandem mass spectrometric
(MS/MS) experiments were also performed to confirm the identification of nicotine. Transferred thirdhand
smoke originated from the fingers of a smoker onto other objects was also detected by DART mass
spectrometry. DART-MS/MS was utilized for monitoring the secondhand tobacco smoke (SHS) in the air of
the laboratory using nicotine as an indicator.

OSSZEFOGLALO

A dohanyosok ruhdzatan adszorbedl6dé dohanyfiist maradékot (thirdhand smoke, THS) vizsgaltuk
valos idejli kdzvetlen analizis ionizaciés (DART) tomegspektrometriaval. DART-MS modszerrel a nikotin,
mint a dohanyfiist szennyezddés indikatora nagy érzékenységgel és szelektivitassal detektalhato. A nikotin
azonositasat tandem tomegspektrometrias vizsgalatokkal is megerésitettilk. A dohanyosok kezérdl targyak
feliiletére atvitt fiistszennyezOdést szintén detektdlni tudtuk DART tomegspektrometriaval. A DART-
MS/MS moddszert alkalmaztam a laboratoriumunk leveg6jében 1évé dohanyfiist monitorozasara.

Kulcsszavak: valos idejii kozvetlen analizis ionizacids tandem tomegspektrometria (DART MS/MS),
dohanyfiist, nikotin, passziv dohanyzas

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik a kovetkezd palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: OTKA K-101850 és
TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036, amely az Eurdpai Unid tamogatasaval és az Eurdpai Szocialis
Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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Tejsavbaktériumok szerepe a takarmanyok tartésitasaban

Role of the Lactic Acid Bacteria in Silage Conservation

Dr. LASLO Eva', Dr. MARA Gyéngyvér', FUNKENHAUZER Bernadett', DOBRI Eméke’,
Dr. SALAMON Rozalia Veronika®, Dr. LANYI Szabolcs', Dr. ABRAHAM Beata

1Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem, Miiszaki- és Tarsadalomtudomanyi Kar, Biomérnoki
Tanszék, Csikszereda, Szabadsag Tér 1, tel. +40266-317121, fax. +40266-372099, e-mail:
lasloeva@sapientia.siculorum.ro www.sapientia.siculorum.ro
2Sapientia Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem, Miszaki- és Tarsadalomtudomanyi Kar,
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www.sapientia.siculorum.ro

ABSTRACT

The practical use of lactic acid fermentation in biotechnology is the high-quality silage preparation.
The aim of our research is microbial inoculant preparation to improve the nutrient content and fermentation
of the forages. During our work we selected from the biochemical characterized, identified bacterial strains,
originated from traditional fermented foods, silages the most promising strains with high fermentation
capacity.

OSSZEFOGLALO

A tejsavas erjedés egyik biotechnologiai felhasznalasa a jO mindségli silotakarmany készitése.
Kutatasunk célja tapérték- és erjedésnovelé mikrobialis oltéanyagok eldallitasa. Eppen ezért munkénk sordn
tejsavasan fermentalt élelmiszerekbdl, takarmanybol szarmazd tejsavbaktériumokbdl valasztottuk ki
biokémia jellemzésiiket, identifikaciojukat kdvetden a legnagyobb fermentacids képességgel rendelkezd
potencialis torzseket.

Kulcsszavak: tejsavbaktérium, tejsavas erjedés, takarmany, erjedés noveld, tapérték.
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Fényemittal6 maleimid tartalmu polimerek eléallitasa és vizsgalata

Synthesis and Characterization of Fluorescent
Maleimide-containing Polymers

LAZAR Laszlé, BORBAS Anikd, HERCZEGH Pal, ZSUGA Miklés, KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900, Fax: (36)-52-518662, applchem.science.unideb.hu

ABSTRACT

We report on the preparation and polymerization of different maleimide-containing monomer units.
The synthesized monomers (acrylate derivatives) were polymerized via free radical polymerization. The
prepared fluorescent monomers and polymers were fully characterized by NMR, GPC and MS. The optical
properties of the monomers and oligomers were also studied and it was found that the color of the emitted
light varies from green to yellow, depending on the polarity of the solvent used for the preparation of the
solution.

OSSZEFOGLALO

Fluoreszcens tulajdonsagokkal rendelkezé6 maleimid tartalma alaplancokat szintetizaltunk. Az
eldallitott monomereket (akril-szarmazékok) gyokds modszerrel polimerizaltuk. A fluoreszeens termékeket
tisztitottuk és részletesen karakterizaltuk NMR, GPC és tomegspektrometrias mérésekkel. Az elvégzett
optikai vizsgalatok kimutattak, hogy az el6allitott monomerek és polimerek, az oldat elkészitésénél hasznalt
oldészer polaritasatol fiiggden, z6ld vagy sarga fényt emittalnak.

Kulesszavak: monomer, fényemittalo, gyokos polimerizacio, polimer, fluoreszcens
Koszonetnyilvanitas

K6szonom a kovetkezd palyazatoknak, alapitvanyoknak az altaluk nydjtott anyagi tamogatast: OTKA
K-101850, TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036, valamint Bolyai Janos Kutatasi Osztondij.
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Strukturalis szénhidratbontas silobol szarmazoé baktériumok esetében
Structural Polysaccharide Degradation by Silage Bacteria
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Dr. SALAMON Rozélia Veronikaz, Dr. LANYI Szabolcs1, Dr. ABRAHAM Beata
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ABSTRACT

Plant biomass represents an abundant and valuable renewable natural resource that may be used for a
wide range of purposes, including the production of fuels and chemicals in addition to food and feed.
Microbial conversion of structural polysaccharides is the topic of many researches. Autochthonous bacterial
strains able to degrade structural polysaccharides were isolated from different type of silages. Bacterial
strains were isolated on selective culture media containing as carbon source carboxymethylcellulose,
cellulose, xylane, phytate and pectin. The isolated bacterial strains were further analysed for polysaccharide
fermentation.

OSSZEFOGLALO

A ndvényi biomassza egy értékes energiaforrast jelent napjainkba, hasznaljuk {izemanyagként, a
vegyiparban, taplalkozasra vagy akar takarmanyozasra. A biomasszaban talalhatd szénhidratok mikrobialis
bontasa tehat igen aktualis kutatdsi téma. Kiilonbozo tipust silotakarmanybodl izolaltunk strukturalis
szénhidratbontod baktériumtorzseket, hiszen a silétakamanyban olyan baktériumko6zosségek szelektalodnak,
amelyek tudjak hasznositani ezeket a szénforrasokat. Az izolalas szelektiv taptalajon tortént, ahol a
bakterialis novekedéshez sziikséges szénforrasként karboximetil-cellulozt, cellulozt, xilant, fitatot és pektint
hasznéltunk. Az izolalast kovetdéen a baktériumtorzseket jellemeztiik szénhidrat fermentald képességiik
alapjan.

Kulcsszavak: strukturalis szénhidrat, szénhidratbont6 baktériumok, silétakarmany.
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Apolaros polimerek karakterizalasa
atmoszférikus nyomasu fotoionizacioés koriilmények kozott

Characterization of non-polar Polymers
Under Atmospheric Pressure Photoionization

NAGY Lajos, KUKI Akos, NAGY Tibor, ZSUGA Miklés, KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, Debrecen, Magyarorszag
4032 Debrecen, Egyetem tér 1., Tel.: +36(52) 512900, Fax: +36(52) 518-662

ABSTRACT

The atmospheric pressure photoionization (APPI) is one of the most important ionization methods to study
non-polar molecules. In this study different non-polar polymers such as polyethylene, polyisobuthylene
and their derivatives were investigated under APPI conditions. The series appeared in the APPI-MS
spectra were fully identified. The measurements were performed in positive and negative ion mode. Based
on the measurements it can be concluded that the APPI negative ion mode is appropriate to study the
intact polymer molecules furthermore the APPI positive ion mode is useful for fragmentation studies.

OSSZEFOGLALO

Munkank soran apolaros polimerek (PE, PIB és szarmazékaik) Kkarakterizalasat végeztiik
atmoszférikus nyomasu fotoionizaciés (APPI) koriilmények kozott. Az apolaros polimerek ionizacidja
sokszor jelent problémat a tomegspektrometridban, ugyanakkor az APPI technika jol alkalmazhato e
vegyiiletek ionizacidjara. A polimerek vizsgalatat pozitiv és negativ ionmodban is elvégeztiik. A mérések
alapjan kijelenthetd, hogy a negativ ionmdd kivaldan alkalmas az apolaros polimerek fragmentacid nélkiili
vizsgalatara, ugyanakkor pozitiv ionmddban jellemzdéen fragmentacios vizsgalatok végezhetok, amely a
molekula szerkezetének felderitésében, igazolasaban alapvetd fontossag

Kulesszavak: APPI-MS, MS/MS, apolaros polimerek, karakterizalas, dopant
Koszonetnyilvanitas

A kutatas a K-101850 OTKA, a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 palyazatok, valamint a
Bolyai Janos Kutatasi Osztondij timogatasaval késziilt.
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Uj izocianonaftalin alapt fluoroforok
kiilonleges fluoreszcencia kioltasi tulajdonsagai

The Unique Quenching Properties of Novel Isocyanonaphthalene Based
Solvatochromic Fluorophores

NAGY Miklos, RACZ David, LAZAR Laszld, ZSUGA Miklds, KEKI Sandor

Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900, Fax: (36)-52-518662, applchem.science.unideb.hu

ABSTRACT

1-amino-5-isocyano-naphthalene (ICAN) and its monoallyl derivative exhibited strong fluorescence
quenching in the presence of small amounts of pyridine. The formation of a hydrogen bonded ground state
pyridine complex was detected, however quantum chemical calculations revealed the presence of an
additional m-stacked pyridine complex. The Stern-Volmer plot of the quenching process exhibited a
downward curvature and after a minimum the fluorescence intensity increased back to a significant level at
high pyridine concentrations. Significant fluorescence was observed even in pure pyridine. A new
mechanism and a simple mathematical equation were derived to explain the downward curvature and the
remaining fluorescence by the formation of a fluorescent n-stacked complex.

OSSZEFOGLALO

Piridin jelenlétében az 1-amino-5-izocianonaftalin és monoallil szarmazéka jelentGs fluoreszcencia
kioltast mutatott. Kisérletileg egy alapallapotii hidrogén-ko6tésti komplex képzédést mutattuk ki, azonban
kvantumkémiai szamitasok egy tovabbi, piridinnel képzett pi-komplex jelenlétére utaltak. A kioltasi
folyamat Stern-Volmer diagramja lefelé gorbiilt. Piridin hozzaadagolasara a fluoreszcencids intenzitas egy
minimum elérése utan jelentds mértékben visszaemelkedik nagy piridin koncentracioknal. Még tiszta
piridinben is jelentés intenzitast mértiink. A kioltasi folyamatra j mechanizmust javasoltunk és egy
egyszer(l matematikai O0sszefliggést vezettiink le a Stern-Volmer gérbe alakjanak magyarazatara fluoreszcens
pi-komplex képzddését feltételezve.

Kulesszavak: naftalin, fluoreszcencia, quenching, piridin, komplex
Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik az OTKA K-101850 és a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 palyazatok altal
nyGjtott anyagi segitséget. A kutatdis a TAMOP 4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 azonosité szami Nemzeti
Kivalosag Program — Hazai hallgatoi, illetve kutatdi személyi tdmogatast biztositd rendszer kidolgozasa €s
mitkodtetése orszagos program cimi kiemelt projekt keretében zajlott. A projekt az Eurdpai Unid
tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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Kémiai harmadlagos kdolajkitermelés soran termelt kéolaj vizsgalata

Investigation of Crude Oil Produced by Chemical Enchanced Oil Recovery
NAGY Roland' KOTHENCZ Réka?, Dr. BARTHA Laszl6?, VAGO Arpad®
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ABSTRACT

In order to increase the oil production in reservoirs where it’s no longer possible by traditional way.,
The one of the most effective methods is the chemical enchanced oil recovery (CEOR). The vegetable oil
based emulsifiers have a growing importance in the CEOR as environmentally friendly, biodegradable
additives.

The aim of this study was to investigate and compare the main properties of the crude oils produced
by the conventional secondary and a possible CEOR method. Based on the analysis significant differences
were found in the main physical and chemical properties of the two crude oils originated from the same
reservoir.

OSSZEFOGLALO

A hagyomanyos modszerekkel mar nem termeltethetd tarozok olajkitermelésének névelésére az egyik
leghatékonyabb modszer a kémiai harmadlagos kihozatal (CEOR).A ndvényi olaj alapti emulgealoszerek
egyre nagyobb jelent6séggel birnak a kémiai harmadlagos koolaj-kitermelés soran, mint kdrnyezetbarat,
biodegradalhat6 adalékok.

Célunk a hagyomanyos és CEOR kitermelési modszerekkel felszinre hozott kdolaj fobb fizikai és
kémiai tulajdonsagainak vizsgalata és Osszehasonlitdsa volt. A vizsgalatok segitségével megallapitottuk,
hogy a kétféle eljarassal kitermelt kdolaj fobb fizikai és kémiai tulajdonsagai kozott szignifikans kiilonbség
van, tovabba a kémiai harmadlagos koolaj-kitermelés a kézetporusokban csapdazodott, nehezen
mobilizalodott kdolajat hozta a felszinre.

Kulcsszavak:harmadlagos kdolajkitermelés, kdolaj analizis, szelekcio
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A noszkapin és noszkapin szarmazékok fragmentaciojanak vizsgalata
ESI-MS/MS médszerrel

The Fragmentation of the Noscapine and Noscapine Derivatives Using
ESI-MS/MS Method

NAGY Tibor', NAGY Lajos', KUKI Akos', SZABO Katalin?, SIPOS Attila®,
ZSUGA Miklos', KEKI Sandor’

'Debreceni Egyetem Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
*Debreceni Egyetem Gydgyszerészi Kémia Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.

ABSTRACT

The noscapine is an opium alkaloid extracted from opium poppy (Papaver somniferum). This alkaloid
shows antitumor activity in various cancers thus the investigation of the effects of the noscapine and
noscapine derivatives is important. The noscapine and seven derivatives of the noscapine were studied using
electrospray ionization tandem mass spectrometry method. In order to study the fragmentation of these
compounds the proton and sodium ion were used as ionizing agents. Applying the breakdown curves the
fragmentation pathways of the protonated and sodiated derivatives were determined. In addition the
energetics of the fragmentations was also studied hence the stability order of the derivatives was determined.

OSSZEFOGLALO

A noszkapin az opium kisér6 alkaloidja, amely a kerti makbol (Papaver somniferum) nyerhetd. A
noszkapin rakellenes hatasat kimutattak tobb fajta tumorral szemben, mint a tiido, mell és vastagbél rak.
Nemcsak a noszkapin, hanem annak kiilonb6z6 szarmazékainak a hatasat is vizsgaljak. A noszkapin hét
szarmazékanak a fragmentacidos tulajdonsagait vizsgaltuk tandem tomegspektrometrias modszerrel
elektroporlasztasos ionizacids technikat haszndlva. A letorési gorbéket felhasznalva a fragmentacios
utvonalat meghataroztuk a protonalt és a natriummal ionizalt noszkapin szarmazékoknak. E fragmentacios
utvonalak kozott jelentds kiilonbségeket talaltunk. Mindezek mellett meghataroztuk az 50 %-os
fragmentaciohoz sziikséges litk6zési energiat, amely alapjan stabilitasi sorrendet allitottunk fel a noszkapin
szarmazékok kozott.

Kulesszavak: noszkapin, tandem tomegspektrometria, iitk6zés indukalt disszocidcio, fragmentécios
utvonal, letorési gorbe

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik a kovetkez6 palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: OTKA K-101850 és
TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036, amely az Eurdpai Unié timogatasaval és az Eurdpai Szocialis
Alap tarsfinanszirozasaval valdsult meg.
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Uj tipusu, izocianid csoportot tartalmazé aromas szolvatokrém fluoroforok
el6éallitasa és vizsgalata

Synthesis and Investigation of a New Type of Isocyanide-containing
Aromatic Solvatochromic Fluorophores

RACZ David', NAGY Miklos', ZSUGA Miklos', KEKI Sandor!

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

A new family of fluorescent molecules with solvatochromic properties were synthesized on phenyl,
biphenyl, naphthalene and fluorene substrates with amine and isocyanide functional groups. Their
solvatochromic bahaviour can be explained by the charge separation between the donor (amino) and the
acceptor (isocyano) groups on the same molecule. Compounds having different structures and their N-alkyl
derivatives differ in their emission maxima and the extent of their solvatochromic effect.

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk soran 1j, szolvatokrém tulajdonsagu fluoreszcens vegyiiletcsaladot allitottunk el6 fenil,
bifenil, naftalin és fluorén szubsztratokbol amin és izocianid funkcids csoportokkal. Szolvatkrom
viselkedésiik a molekulakon egyidejiileg jelenlévé donor (amin) és izocianid (akceptor) csoportok kodzotti
toltésmegoszlassal magyarazhatd. A kiillonbozé szerkezeti molekulak és ezek N-alkil szarmazékainak
emisszidés maximuma, valamint szolvatokrom effektusanak mértéke minden esetben mas.

Kulesszavak: izocianid, szolvatokrom, fluorofor, fluoreszcencia, emisszid

Koszonetnyilvanitas

Koszonjiik az OTKA K-101850 és a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 palyazatok 4ltal
nyljtott anyagi segitséget. A kutatis a TAMOP 4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 azonositd szamii Nemzeti
Kivalosag Program — Hazai hallgatoi, illetve kutatdi személyi tdmogatast biztositd rendszer kidolgozasa €s
milkodtetése orszagos program cimi kiemelt projekt keretében zajlott. A projekt az Eurdpai Unid
tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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A hulladékhasznositas aktualis kérdései

Actual Issues of Waste Utilization
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ABSTRACT

The waste management includes several actions as follows: elimination of waste, decrease of the
amount of the generated waste, waste collection, neutralization and disposal of waste. The prevention, reuse,
reutilization, neutralization and energetic utilization of the waste are important elements of the waste
management. The biomass exhibit a very significant energy source all over the world. The objective of the
energetic utilization is to generate energy (biogas, pellet, biohydrogen, biofuel).

OSSZEFOGLALO

Hulladékgazdalkodas az a tudatos tervszerli cselekvés, mely a hulladékok kikiiszobolését,
keletkezésének megsziintetését, valamint csokkentését, az elkeriilhetetleniil 1étrejové hulladékok megfeleld
gylijtését és lehetOség szerinti hasznositasat, végsé esetben pedig artalmatlanitasat és elhelyezését jelenti. A
megel6zés, az Ojra hasznalat, Gjrahasznositas, energetikai hasznositas kiemelt hangsulyt kaptak a lerakas
mellett. A biomassza jelent0s energiaforrast jelent a vilagon. Az energetikai hasznositids célja, hogy
kozvetleniil hasznosithaté energiahordozot (biogaz, pellet, biohidrogén, biolizemanyag,) allitsunk elo.

Kulcsszavak: Hulladékgazdalkodas, hulladék energetikai hasznositasa, biomassza

Koszonetnyilvanitas
Jelen munka az Eurépai Uni6 tamogatasaval és az Eurdpai Szocidlis Alap tarsfinanszirozasaval
késziilt,a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0071 projektek keretében.
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Kaukazusi nehézolajok kénhidrogén tartalmanak eltavolitasa
és analitikai vizsgalata

Removal of Hydrogen Sulfide from Crude Oil and Analytic Examination
RIPPELNE Dr. PETHO Déra, Dr. HORVATH Géza

Pannon Egyetem, Vegyészmeérndki és Folyamatmérndki Intézet,
H-8200 Veszprém, Egyetem u 10., pethod@almos.uni-pannon.hu

ABSTRACT

The contents of crude oil depend on its geographical distribution. According to their sulfur content
two groups can be distinguished: sweet crude oil is petroleum containing low levels of sulfur whereas
petroleum containing more than 0.5% sulfur is categorized as sour. Sulfur can be present in crude oil in both
organic and inorganic forms. Strict threshold limits are set for sulfur content during processing. Caucasian
heavy crude oils have high sulfur content, most of which is present in the form of hydrogen sulfide. The
removal of hydrogen sulfide is possible either by stripping or the addition of chemicals. The efficiency of
these methods was examined. In the stripping experiments, the quality and volume flow of the stripping gas
and the temperature were varied. Hydrogen sulfide content was measured in the leaving stripping gas, from
which the amount of hydrogen sulfide leaving the oil was calculated. A coupled potentiometric titration was
used to determine the amount of hydrogen sulfide that remained in the oil. Another possible method for the
removal of hydrogen sulfide is the addition of chemicals. A number of scavenger chemicals are available on
the market. The amount of scavenger and the applied conditions depend on the hydrogen sulfide content of
the oil. The addition of the scavenger was done by mixing according to the specifications given by the
distributing companies.

Keywords: crude oil, sour oil, hydrogen sulfide, stripping, scavenger

OSSZEFOGLALO

A koolaj Osszetétele az elofordulasi helyétol fiigg. Az olaj kéntartalma alapjan két csoportot
kiilonboztetink meg. Edes olajoknak nevezziik az alacsony kéntartalma olajokat. Ha a kéntartalom
meghaladja a 0,5 %-ot savanyu olajokrol beszéliink. A kén szerves és szervetlen formaban egyarant jelen
lehet. A feldolgozas soran a kéntartalomra szigorti hatarértékek vonatkoznak. A kaukazusi nehézolajok
magas kéntartalmuak, melynek jelentds része kénhidrogén formajaban van jelen. Eltavolitasa sztippeléssel és
kémiai vegyszerek adagoldsaval lehetséges. Az eljarasok tisztitds hatasfokat vizsgaltuk. A sztippelési
kisérletek soran a sztrippeld gaz mindségét €s térfogataramat €s a sztippelés hdmérsekletét valtoztattuk. A
kilépd sztrippgdzban mértiik a kénhidrogén tartalmat, ebbdl szamoltuk az olajbdl tavozod kénhidrogén
mennyiségét. Az eljarashoz illesztett potenciometrikus titralassal hataroztuk meg az olajban maradt
kénhidrogén mennyiségét. A kénhidrogén eltavolitdsanak masik lehetséges modszere a kémiai vegyszerek
adagolasa. A kereskedelemben szamos scavenger vegyszer van forgalomban. A scavenger mennyisége és az
alkalmazott koriilmények az olaj kénhidrogén tartalmatol fliggenek. A scavenger adagolasa bekeveréssel
tortént a forgalmazé cégek receptirainak megfelelden.

Kulesszavak: kéolaj, savanyu olaj, kénhidrogén, sztrippelés, scavenger
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ALKALMAZOTT KEMIA

Politejsav tartalmu alakemlékez6 poliuretanok eléallitasa és jellemzése

Syntheses and Characterization of Shape-memory Polyurethanes
Containing Polylactic Acid

VERNER Erika', CZIFRAK Katalin', KARGER-KOCSIS Jozsef’, ZSUGA Miklos',
KEKI Sandor’

1 Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: (36)-52-512900, Fax: (36)-52-518662, applchem.@science.unideb.hu

2 Budapesti Mlszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Polimertechnika Tanszék, 1111 Budapest,
Egry Jozsef u. 1. Tel.: (36)-1-463-2003, Fax: (36)-1-463-1527, pt@pt.bome.hu

ABSTRACT

Nowadays the polylactic acid and poly(e-caprolactone) are frequently used components in the
synthesis of biocompatible and biodegradable polyurethanes. The biocompatible and biodegradable
polyurethanes are often employed in different field of medicine (e.g. oral and general surgery). In this
lecture, the syntheses and investigation a series of linear and crosslinked polyurethanes containing polylactic
acid will be presented.

OSSZEFOGLALO

Napjainkban gyakran alkalmaznak politejsavat és polikaprolaktont biokompatibilis és biodegradabilis
poliuretanok szintézisében. Ilyen tipusi poliuretanokkal talalkozhatunk pl. az orvostudomany szamos
teriiletén (pl. sz4j, illetve altalanos sebészetben). Jelen eléadasban politejsavat tartalmazo linearis és térhalds
poliuretanok el6allitasa és jellemzése teriiletén elért eredményeinket mutatjuk be.

Kulesszavak: politejsav, poli(e-kaprolakton), poliuretan, alakemlékezd polimer

Koszonetnyilvanitas

Ko6szonjiik a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0036 palyazat altal nyujtott anyagi timogatast. A
kutatdst a TAMOP-4.2.4.A/2-11/1-2012-0001 azonositd szamu ,Nemzeti Kivalésag Program — Hazai
hallgatdi, illetve kutatoi személyi tdmogatast biztosité rendszer kidolgozasa és miikodtetése konvergencia
program” ciml kiemelt projekt is tamogatta (KS). A projekt az Eurdpai Unid tamogatasaval, az Eurdpai
Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosul meg.
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ANALITIKAI KEMIA

Folyékony mikromintak analizise kapacitivan csatolt
mikroplazma felhasznalasaval

Liquid Microsamples Analysis
Using a Capacitively Coupled Microplasma Source

DARVASI Jend ', FRENTIU Tiberiu ', CADAR Sergiu®, PONTA Michaela'

1Babe§-Bonai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérndki Kar, 400028 Kolozsvar,
Arany Janos utca 11 szam, tel. 0264-593833, edarvasi@chem.ubbcluj.ro
% National Institute for Research and Development of Optoelectronics Bucharest, Research
Institute of Analytical Instrumentation, Donath 67, 400293 Cluj-Napoca, Romania

ABSTRACT

A capacitively coupled plasma microtorch (10 W plasma power, Ar consumption below 200 ml min™)
used for multielemental analysis of liquid microsamples is presented. Constructive details of the sample
introduction system in microplasma source, achieved results and technical characteristics of the
microspectrometer and accessories for sample introduction are provided.

Keywords: capacitively coupled plasma, microspectrometer, optical emission spectrometry, liquid
microsamples

OSSZEFOGLALO

Folyadék mikromintak tobbelemes analizisére alkalmazott kapacitivan csatolt mikrofaklyas plazma-
emissziés mikospektrométert mutatunk be (plazma teljesitmény: 10W, Ar fogyasztas: 200 ml min™ alatti).
Sz6 esik a mikroplazmaba t6rténé mintabeviteli modszerek konstruktiv részleteirdl, az elért eredményekrol
¢s bemutatjuk a mikrospetrométer és mintabevivo tartozékainak technikai paramétereit.

Kulcsszavak: kapacitiv plazma, mikrospektrométer, emisszios spektrometria, folyékony mikromintak
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ANALITIKAI KEMIA

Direkt invertalas a spektralis (Al)térben

Direk Inversion in the Spectral (Sub)Space

EORI Janos, VOROS Tamas, KOLOS Zsuzsanna, Dr. PONGOR Gabor

E6tvos Lorand Tudomanyegyetem Kémiai Intézet, Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A
Elérhetéség: eorij@chem.elte.hu ill. pongor@chem.elte.hu

ABSTRACT

Recently a novel method, called Direct Inversion in the Spectral Subspace (DISS L) has been
developed for the qualitative (and, in a limited sense, qualitative) analysis of homogeneous chemical
mixtures. The method could work with any kind of molecular spectra (e.g., UV/Vis, IR, Raman, CD, VCD,
NMR, etc.). The method has been developed in both non-linear as well as linear versions. Their applications
have been demonstrated on multicomponent mixtures.

OSSZEFOGLALO

Korabbi kdzleményiinkben (Direct inversion in the spectral subspace: A novel method for quantitative
and qualitative analysis of chemical mixtures, G. Pongor, J. Eéri, J. Rohonczy, Zs. Kolos, J. Math. Chem. 47,
1085-1105 (2010) ) egy olyan 1 eljarasrdl szamoltunk be, amely kémiai elegyek Osszetételének
meghatarozasara alkalmas, amennyiben ismerjiik az elegy és az azt alkotdo komponensek spektrumat. Minden
olyan spektrumfajta hasznalhato, amelynél a jel aranyos a részecskeszammal ( és az aranyossagi tényezo
fiiggetlen a frekvenciatol). Céljaink szempontjabol alkalmas példaul az IR, UV/VIS, CD, VCD, NMR és
ORD spektrumok hasznalata.

Két mikrofizikai posztulatum és harom feltétel (amelybol az egyik megegyezik az egyik
posztulatummal) segitségével egy nem-linearis normal-egyenletrendszer irhato fel, amely iteracidval oldhato
meg. A mddszer matematikai szempontbdl hasonl6 a Pulay és Csaszar altal megalkotott DIIS egyenletekhez,
¢s igy Direkt Invertalas a Spektralis Altérben (angol néven DISS vagy DISS L) néven neveztiik el.

Ezen el6adasban a mddszer Gjabb valtozatarol szamolunk be, amely iteracidé nélkiil is megoldhato.
Matematikailag bebizonyitottuk a két eljaras teljes ekvivalenciajat. Az Gjabb eljaras a Direkt Invertalas a
Spektralis Térben nevet kapta (roviditve DISS Magar). A hozzakapcsolt név az eljaras eredeti felfedezdjére
utal, aki viszont mikrofizikai megalapozas nélkiil, és kizarolag ORD-spektrumokra alkalmazta. Mindkét
eljarasunk, tehat a DISS L és a DISS Magar két kozelitési szinten keriilt megfogalmazasra: az egyik az
ugynevezett normalt, a masik a nem-normalt valtozat. Tobbkomponensii mintaelegyek vizsgalataval
mutatjuk be a modszerek teljesitményét.

Kulesszavak: Analitika, tobbkomponenst elegyek, koncentracio, Lagrange-multiplikator, DISS.
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BIOKEMIA

FGFR1 gén vizsgalata emlé daganatokban célzott terapia optimalizalasahoz

Examination of FGFR1 Gene in Breast Cancer
for Targeted Therapy Optimisation

FELEGYHAZI Fruzsina Eva, tudomanyos munkatars',
GURBI Bianka, TDK hallgaté?,
Dr. BRAUSWETTER Diana, PhD hallgaté?,
KOHANKA Andrea, laboratérium vezetd',
Dr. PETAK Istvan, tudomanyos igazgato'

'KPS Orvosi Biotechnoldgiai és Egészségiigyi Szolgaltato Kit.,
1024 Budapest, Retek u. 34., Tel.: 061/782-1650
’Semmelweis Egyetem Orvosi Vegytani, Molekularis Bioldgiai és Patobiokémiai Intézet,
1094 Budapest Tlizolté u. 37-47., 1444 Budapest, Pf.: 260

ABSTRACT

The breast cancer is one of the leading death cause among women. In our laboratory we precieved that
the amplification and polisomy of the FGFR-1 gene is abundant in these type of cancer. The goal of our
examination is to present the coamplifications and mutations attached with the copy number variations of the
FGFR-1 gene. We also examined the HER-2 status of the breast cancer. The results of the molecular
porifling could be the base of the selection of the targeted therapies for patients with breast cancer.

OSSZEFOGLALO

A mellrak az egyik vezet6 halalozasi ok a nok korében. Laboratdriumi munkank soran észleltiik, hogy
kiiléndsen gyakori az FGFR1 gén amplifikacioja és poliszomiaja is ebben a daganattipusban. Vizsgalataink
célja bemutatni az FGFR1 gén kdpiaszam valtozasaval egylitt jaré koamplifikaciokat és mutaciokat, a HER-
2 statusz figyelembe vétele mellett. A pontos molekularis profil eredményei felhasznalhatdéak a paciens
szamara megfeleld célzott terapia kivalasztasaban.

Kulesszavak: Mellrdk, FGFR1, HER-2, gén kopiaszam, célzott terapia.
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BIOKEMIA

MEK, mint potencialis indirekt célpont vizsgalata hasnyalmirigy daganatok
in vitro modelljében

MEK as Potential Indirect Target in Pancreatric Cancer in Vitro Model

GURBI Bianka, TDK hallgaté',
FELEGYHAZI Fruzsina Eva, tudomanyos munkatars?,
Dr. BRAUSWETTER Diana, PhD hallgato',

Dr. PETAK Istvan, tudomanyos igazgato®

'Semmelweis Egyetem Orvosi Vegytani, Molekularis Bioldgiai és Patobiokémiai Intézet,
1094 Budapest Tlizolté u. 37-47., 1444 Budapest, Pf.: 260
KPS Orvosi Biotechnoldgiai és Egészségligyi Szolgaltato Kit.,
1024 Budapest, Retek u. 34., Tel.: 061/782-1650

ABSTRACT

The KRAS gene is mutant in the 60-90% of the pancreatic cancer. We don’t have any drug for the
inhibition of mutant KRAS at our disposial, so it is necessary to identifiy indirect targets. During our work
we proposed to indentify potential targets for therapy and the examination of the inhibition of these targets in
pancreatic cancer cell lines. According to our results the KRAS mutation itself is not the predictive marker of
the MEK inhibition’s effectiveness in pancreas carcinoma cell lines, but in a smaller molecular group it
could be worth to improve the MEK inhibitors.

OSSZEFOGLALO

A pancreas daganatainak mintegy 60-90%-a KRAS mutacioval rendelkezik. A mutins KRAS
gatlasara nem rendelkeziink hatéanyagokkal, ezért indirekt tamadaspontok azonositasara van sziikség.
Munkank soran célul tliztiik ki a potencialis terapids célpontok azonositasat és gatlasuk vizsgalatat
hasnyalmirigy daganat sejtvonalakon.. Eredményeink szerint a KRAS mutacié 6nmagaban nem prediktiv
markere a MEK-gatlas hatékonysaganak pancreas carcinoma sejtvonalakban, de egy sziikebb molekularis
alcsoport esetében érdemes lehet a MEK gatlok klinikai fejlesztése.

Kulcsszavak: Pancreas carcinoma, KRAS mutacio, MEK, MEK-gatlas, célzott terapia.
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BIOKEMIA

Peptidek fotolizisének vizsgalata tiolspecifikus fluoreszcens
jelzévegyiuletekkel

Thiol-specific Fluorescent Labels for Studying
the Photolysis of Disulfide Bridges in Peptides

KNAPP Krisztina', Dr. NEMES Aniké', CSEREP B. Gergely?, Dr. KELE Péter?,
Dr. CSiK Gabriella®, Dr. MAJER Zsuzsa'

1ELTE, Kémiai Intézet, Kiroptikai Szerkezetvizsgald Laboratérium, 1117 Budapest,
Pazmany Péter sétany 1/a tel.: +36 1 372 2500/1407, fax.: +36 1 372 2592,
MTA-TTK, Szerves Kémiai Intézet, Kémiai Biolégia Kutatécsoport,1117 Budapest,
Magyar Tudésok Kérutja 2 , tel.: +36 1 382 6986
*SOTE, Biofizika és Sugarbioldgiai Intézet, 1094 Budapest, T(izolté utca 37-47
tel.:+36 1 459 1500/60222, fax.: +36 1 266 6656
e-mail: knkriszta@chem.elte.hu, http://www.chem.elte.hu/departments/kiro/

ABSTRACT

Recently there is a growing interest in the research considering the impact of UV irradiation on the
structure and function of proteins and peptides. As models, we designed oligopeptides to study the UV-light
mediated disulfide scission. Our aims were to prove and quantify the photochemical splitting of disulfide
bridge with different thiol-specific fluorescent labels by fluorescence spectroscopy and HPLC. We have
synthesized model peptides and their adducts with fluorescent dyes to identify the evolved -SH through their
fluorescence labeled peptide derivatives.

OSSZEFOGLALO

Napjaink egyik fontos kutatasi iranya fehérjék és peptidek fotolizisének és az ezzel GOsszefiiggd
szerkezeti és funkcionalis valtozasanak felderitése. Kutatasaink célja fehérjéknél kisebb egységeken,
peptidmodelleken vizsgalni az UV-fény hatasara lejatszodo fotokémiai reakciot. A fotolizis soran képz6do
szulfhidril-csoport kimutatasara és kvantitativ meghatarozasara kiilonbozé tiolspecifikus fluoreszcens
jelzévegylileteket alkalmaztunk, melyek a képzddott festék-SH adduktok fluoreszcencids és/vagy
kromatografias detektalasat teszik lehetove.

Kulcsszavak: diszulfid-hid, fotolizis, fluoreszcencia spektroszkopia, fluoreszcens festék

Koszonetnyilvanitas:
OTKA K100720 (M. Zs.), LP2013-55/2013 (K.P.).
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Hozzajarulasok az 1,4-butandiol E. coli-ban megvalésulé bioszintetikus
utvonalanak tervezéséhez

Contributions to Engineering a New Four-step Biosynthetic Pathway
for 1,4-Butanediol in E. coli

Dr. MIKLOSSY lidiké ", Dr. BODOR Zsolt ', SINKLER Réka ',
Dr. ORBAN Kalman Csongor ', Dr. ABRAHAM Beata ', Dr. LANY! Szabolcs '

! Sapientia EMTE, Miiszaki és Tarsadalomtudomanyi Kar,
53104 Csikszereda, Szabadsag tér 1.,
Tel.: +40 266 317 121, Fax: +40 266 372 099, mttk.csik.sapientia.ro
% Universitatea “Politehnica” Bucuresti, Facultatea de Chimie Aplicata si Stiinta Materialelor,
Str. Gh. Polizu Nr. 1-7, Sector 1, 011061 Bucuresti,
Tel: +4021 402 3935, Fax: +4021 311 1796, www.chim.upb.ro

ABSTRACT

1,4-butanediol (BDO) is considered a platform molecule used for the production of important added-
value products (lactones, tetrahydrofuran (THF), polyurethanes, polyesters and polyethers). Here we present
design of a sustainable, bio-based production method, based on engineering a new, four-step biosynthetic
pathway for BDO in E. coli as a host strain. In silico construction, analysis and optimization of recombinant
strains with improved properties, as well as selection of several candidate enzymes for the new pathway with
suitable enzymatic properties has been carried out.

OSSZEFOGLALO

Az 1,4-butandiol (BDO) fontos kiinduld6 molekula néhany magas hozzaadott értéki{i vegyipari termék
eldallitasahoz (laktonok, tetrahidrofuran, poliuretdnok, poliéterek és poliészterek). Jelen tanulmanyban a
BDO biologiai, fenntarthatd eldallitasat megvalositd moddszert mutatjuk be, amelynek alapja egy
négylépéses, a metabolikus mérnokség modszereivel E. coli gazdaszervezetben tervezett 01j bioszintetikus
utvonal. Eddigi munkank soran a rekombinans E.coli torzsek in silico tervezését, elemzését és optimizalasat,
illetve az utvonal lépéseit megvalositd, megfeleld katalitikus tulajdonsagokkal rendelkezd enzimek
kivalasztasat végeztiik el.

Kulcsszavak: 1,4-butandiol, metabolikus mérnokség, bioszintetikus utvonal, E. coli gazdaszervezet
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FizIKAl KEMIA

Bortezomid, egy fontos rakellenes hatéanyag kvantumkémiaja
Quantum Chemistry of Bortezomid, an Important Anticancer Agent

Dr. BILLES Ferenc egyetemi magantanar', Dr Hans MIKOSCH Assistenzprofessor?

1Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék,
H-1521 Budapest, Budafoki ut 8,. tel.: +36-1-463-1267, email: fhilles@mail.bome.hu
*Bécsi Miiszaki Egyetem, Kémiai Technoldgiai és Analitikai Intézet, A-1060 Wien,
Getreidemarkt 9/E164-EC, Ausztria, Tel.: +43 (1) 58801 15870, Email: Hans.Mikosch@tuwien.ac.at

ABSTRACT

Bortezomid (Velcade) is effective like inhibitor against myeloma and several types of non-Hodgkin
lymphoma diseases. It acts as anticancer agent through joining the active part of proteasoma S26, the S20. It
is a tripeptid that contains also boron-carbon bonds. This makes interesting the molecule for chemists besides
its biological activity. Molecular structure, atomic net charges, vibrational spectra were calculated with
Gaussian 09 code using the DFT B3LYP functional and 6-311+G* basis set.

OSSZEFOGLALO

A Bortezomid (Velcade) inhibitorként hatasos mieloma és szamos nem-Hodgkin lymphoma tipusu
betegségek ellen. Rékellenes hatdanyagként oly modon hat, hogy kapcsolodik az S26 proteoszoma aktiv
részéhez, az S20-hoz. Tripeptid, amely bor-szén kotést is tartalmaz. Biologiai hatasa mellett ez teszi
érdekessé a vegyész szamara. A molekula szerkezetét, atomi netto toltéseket, rezgési spektrumot
szamitottunk a Gaussian 09 kéddal, a DFT B3LYP funkcionallal és a 6-311+G* bazis készlettel.

Kulcsszavak: Myeloma és non-Hodgkin kor, bor-szén kotés, kvantumkémia, molekulaszerkezet,
rezgési spektrum.
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FizIKAI KEMIA

Nedvesedési vizsgalatok vizben duzzadé polimerek feluletén

Wettability Studies on the Surface of Swelling Polymers

KISS Balint, DABOCZI Matyas, KOTAN Péter, KOVACS Attila,
TOKAJI Zsolt, HORVOLGY! Zoltan

BME, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, H-1111 Budapest, Budafoki ut 6-8.
balintkiss@mail.bme.hu

ABSTRACT

The purpose of this work was the examination of wetting properties of swelling polymer surfaces in
order to develop suitable methods for characterizing the time-dependent wetting behaviours. The tests were
carried out on biopolymers (mainly chitosan) and other hydrogel surfaces by measuring the contact angles of
pure water and different aqueous solutions. For the measurements biopolymer thin films were prepared by
dip-coating technique on glass substrates. The thickness of the coatings were studied by UV-Vis
spectroscopy. The contact angle measurement was carried out with sessile drop and captive bubble methods.
The results obtained by the different methods will be compared to each other in our presentation.

Keywords: wettability, contact angle, sessile drop, captive bubble, swelling polymer

Acknowledgements: The financial support of the National Development Ministry (R&D: Contracts
of Competitiveness and Excellence (VKSZ 12), VKSZ 12-1-2013-0080) is gratefully acknowledged.

OSSZEFOGLALO

Munkank célja vizes kdzegben duzzadd polimerek nedvesithetdségének vizsgalata olyan modszerek
kidolgozasa céljabol, amelyek alkalmasak id6ben is valtozo feliiletek tulajdonsagainak tanulmanyozasara és
jellemzésére. A vizsgalatokat biopolimer filmek (kitozan) és egyéb tombi anyagok feliiletein végeztik tiszta
viz, valamint kiilonb6z6 pH-j vizes oldatok peremszogeinek meghatarozasa révén. A vékony bevonatokat
martasos technikaval allitottuk elé iiveghordozokon. A filmek vastagsdganak meghatarozasara UV-Vis
spektroszkopiai méréseket végeztiink. A peremszogeket iilécsepp- ¢és tapadobuborék- modszerek
alkalmazasaval hataroztuk meg. El6adasunkban Gsszehasonlitjuk és értékeljiik a kiilonb6z0 modszerekkel
nyert eredményeket.

Kulcsszavak: nedvesithetdség, peremszog, iilécsepp-modszer, tapaddbuborék-modszer, vizben
duzzadé polimerek

Koszonetnyilvanitas: A munkat a Nemzeti Fejlesztési Minisztérium (K+F Versenyképességi és
Kivalosagi Szerzodések (VKSZ 12) palyazat, VKSZ 12-1-2013-0080) tamogatta.
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FizIKAl KEMIA

A felhasznalt energiafajtak kilonb6zé mértékben okoznak globalis
felmelegedést. Bolcs fejlesztések csokkenthetik a veszélyt

The Types of Energy Used Influences the Global Warming in Different Way.
Advised Improvements Can Reduce the Danger

Dr. MUZSNAY Csaba ny. el6adétanar, kutato vegyész

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia Kar, Kolozsvar-Cluj-Napoca, cmuzsnay@chem.ubbcluj.ro,
Otthoni cim: 400275 Str. Horea Nr. 56-58/4, cmuzsnay2000@yahoo.com

ABSTRACT

The causes of GLW can not be reduced to one. Many warming and cooling factors must be taken into
account on the surface of our planet. Only energies referring to a specific surface are comparable. Use of
renewable non-exhaustible sources of energy (solar, wind, environmental heat pump) should be brought into
the foreground of the exhaustible one (biomass).

OSSZEFOGLALO

A Fold globalis felmelegedése (GFM) nem sziikithetd egyetlen okra. Bolygonk feliiletén nagyon sok
felmelegedést és lehiilést okozd tényezo figyelembe vételével kell szamolni. Csak adott feliiletre vonatkozo
energiak hasonlithatok 6ssze. A megljuldo nem kimerithetd energiaforrasok (nap, szél, hdszivattyus f6ldho)
felhasznalasat kell elétérbe helyezni a kimerithetokkel (biomassza) szemben.

Kulesszavak: megujul6 ki- €s nem ki-merithet6 energiaforrasok, hészivattyts foldho felhasznalas.

Tobb mint hatéves kutatd munka eredményeként vilagossa valt, hogy a Fold GFM-e nem sziikithetd
egyetlen okra, hanem a tobbokiisag  (plurikauzalitds) megallapitasa sziikségeltetik. A szerz6
megfogalmazasa szerint ,,ma mar a GFM nem mas mint energia-termelés és —fogyasztas mindenek felett”
(EME TTUD-i Szakoszt. tilése, 2014. jun. 26.). A GFM vitathatatlan tény, de a megrogzott ellenzék nem
képesek ezt elfogadni, ezzel lehetetlenné tennék a tudomanyos vizsgélatokat. A GLF okai rendkiviil
vitatottak.Sokféle meddd, vagy egymassal ellentmondo allitas lat napvilagot. Sokan még a CO, kizarolagos
szerepét valljak. Valdjaban Foldiink felilletén nagyon sok felmelegedést és lehtilést okozo tényezd
figyelembe vételével kell szamolni.Szamos kutaté olyan nagy foldfelszint eléré napenergiaval hasonlitja
Ossze az emberi tevékenységhez kapcsolodd energiavaltozasokat, hogy ez utobbiak teljesen
elhanyagolhatoknak tlinnek. Pedig csak egységnyi feliiletre vonatkozé energidk hasonlithatok Ossze
egymassal. Altalaban a foldi energia-termelés és —fogyasztas végsé soron hévé alakul, de nem kizart a
lehiilés bekovetkezése sem. Igy pl. az  energiatermeld erémiivek kozvetlen kornyezetében a helyi
napenergiat meghalado energia szorodik, ami helyi felmelegedést és éghajlatmodosulast okoz. Helyi hirtelen
energia felszabadulds miatt hosszasan csokkenhet a kornyez6 foldfeliiletre jutd napenergia mennyisége (pl.
atombomba robbantés), és a hdmérséklet is. Alternativ, meglijuld energia-forrasokra van sziikség a nem
megujulok atvaltasara. A megijuld energiaforrasok nagyszamuak és kozéjiik soroljuk pl. a kdzvetlen hatasu
napenergiat (fotoelektromos cella, konverzid), a kdzvetett hatdsu napenergiat (viz, sz€él — nyomaskiilonbség
eredményeként, biomassza képzddés - fotoszintézis nyoman), vagy geotermikus konverzid. A megajulod
energiaforrasok koziil a nem kimerithetok (nap, sz¢€l) felhasznalasat kell eldtérbe helyezni a kimerithetokkel
(biomassza) szemben, kivéve a hulladékfeldolgozast. Egyre inkabb eldtérbe keriil a kornyezeti f6ldho
(levegd, talajho, felszini vizek héje) hdszivattyus hasznositdsa, mely nagyon elonyods hoforrasnak tekintheto.
Ezaltal a disszipialt h6 egy része ujra hasznosulhat Hoszivattyus fiités esetén az épiiletek hdellatasat és nyari
hiitését indokolt dsszekapcsolni, Ilyenkor a nyari hiités ellatasa energetikailag kedvezobb, mint a villamos
lizemii 1égkondicional6 berendezések, és mérsekli a nyari villamos csucsok kialakulasat
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Kolloidkémiai alapokon eléallitott arany nanoszerkezetek

Gold Nanostructures Prepared Based on a Colloid Chemical Approach

ZAMBO Daniel, PhD. hallgato, POTHORSZKY Szilard, PhD. hallgats,
GERGELY-FULOP Eszter, PhD. hallgats, NAGY Norbert, PhD hallgato,
DEAK AndrasPhD. hallgato

MTA Természettudomanyi Kutatékdzpont - Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi Intézet
H-1121 Budapest, Konkoly-Thege Miklos ut 29-33.
+36 1 392 2602, deak@mfa.kfki.hu, www.mfa.kfki.hu

ABSTRACT

We present our recent result from the work on the manipulation and self-assembly of nanoparticles.
The aim of the work is to use main concepts from colloid chemistry in the interaction energy manipulation
between colloids in order to fabricate advance architectures from nanoparticles. Three specific examples will
be shown: (i) bulk clustering of spherical gold nanoparticles upon applying external stimuli, (ii) directed
assembly of spherical and rod-shaped particles and (iii) organising nanoparticles in a circular pattern using
capillary lithography.

OSSZEFOGLALO

Az eloadasban a nanorészecskék Onszervezodésével kapcsolatos eredményeinket mutatjuk be.
Munkank célja, hogy kolloidkémiai alapokrdl elindulva, a részecskék kozotti kdlcsonhatasok megfeleld
tervezésével nanorészecskékbdl hierarchikus szerkezeteket hozzunk létre. Harom f6 témakorhéz koéthetd
eredményiinket mutatjuk be: (i) gomb alaka arany nanorészecskék klaszter képzése kiils6 inger hatasara, (ii)
gomb ¢és rud alaki részecskék iranyitott onszervezodése €s (iii) nanorészecskék elrendezése gylrli alaku
mintazatokba kapillaris litografia segitségével.

Kulesszavak: arany nanorészecskék, plazmonika, kolloid kdlcsonhatasok, dnszervezddés
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Uj tipusu, influenza virus hemagglutinin-gatlé énszervez6dé
teikoplanin antibiotikum szarmazékok

Self-assembling Teicoplanin Antibiotic Derivatives
as New Influenza Virus Hemagglutinin Inhibitors

Dr. BERECZKI llona', Dr. KICSAK Maté', Dr. BORBAS Aniko',
Dr. Evelien VANDERLINDEN?, Prof. Dr. Lieve NAESENS?, Prof. Dr. HERCZEGH Pal’

' Debreceni Egyetem, Gydgyszerésztudomanyi Kar, Gydgyszerészi Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen,
Egyetem tér 1., +36-52512900, bereczki.lona@pharm.unideb.hu
®Rega Institute for Medical Research, KU Leuven, B-3000 Leuven, Belgium

ABSTRACT

In order to obtain new, cluster-forming antibiotic compounds, teicoplanin pseudoaglycon derivatives
containing two lipophilic n-octyl chains have been synthesized. The compounds proved to be poor
antibacterials, but, surprisingly, they exhibited potent anti-influenza virus activity against influenza A strains.

OSSZEFOGLALO

Klaszterképz6 tulajdonsagn, oktil-lancokat tartalmazo teikoplanin pszeudoaglikon antibiotikum-
szarmazékok szintézisét tlztik ki célul. Az eldallitott szarmazékok gyenge antibakterialis tulajdonsaggal
rendelkeztek, ezzel szemben meglepden hatasos virusellenes szereknek bizonyultak infulenza A torzsekkel
szemben.
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Kulcsszavak: Teikoplanin, antibiotikum, klaszterképzd, influenza, hemagglutinin
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Antitrombotikus hatasu
heparin-analég pentaszacharid-szulfonsavak szintézise

Synthesis of Antithrombotic Sulfonic Acid Containing
Heparin Analogue Pentasaccharides

Dr. HERCZEG Mlhaly MEZO Erlka VARGA Eszter ESZENYI Dénielz,
Dr. BORBAS Anikd'

DE GYTK, Gydgyszerészi Kémiai Tanszék, 4010 Debrecen, Pf. 70.
’DE-TTK, Szerves kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
e-mail: herczeg.mihaly@science.unideb.hu, tel: +36-52-512-900/22896

ABSTRACT

In the Department of Pharmaceutical Chemistry of University of Debrecen, we are dealing with the
synthesis of new antithrombotic oligosaccharides based on the Idraparinux (3). Our goal is the preparation of
anticoagulants by systematic replacement of the key sulfate-ester groups to sulfonatomethyl moieties.
Idraparinux (3) and two sulfonic-acid analogues (4, 5), in which the 6-O-sulfate groups on the glucose units
F, H and D, F, H are partially replaced with sulfonatomethyl moieties have been prepared until now. Based
on the in vitro anticoagulant evaluation the pentasaccharide-disulfonic acid (5) is an outstanding
anticoagulant agent, while the pentasaccharide-trisulfonic acid (4) has only a moderate anticoagulant
activity. To get more information about the role of the sulfonic acid moieties in the anticoagulant action,
synthesis of further sulfonatomethyl-containing pentasaccharides has been decided. Here, we present the
synthesis of the new regioisomeric sulfonic-acids (6-10).

Keywords: heparin; anticoagulation; pentasaccharide; sulfonic acid; glycosylation

OSSZEFOGLALO

A Debreceni Egyetem Gyogyszerészi Kémiai Tanszékén az Idraparinux vezérmolekulabol kiindulva
Uj tipust antitrombotikumok szintézisét kutatjuk. Célunk az antikoagulans hatasban kulcsszerepet jatszo
szulfatészterek szisztematikus cseréjével szulfonsav-tipustt véralvadasgatlok eldallitasa. E kutatasok
keretében mar eldallitottuk az Idraparinuxot (3) és két szulfonsav mimetikumat (4, 5), amelyekben az F, H
¢s a D, F, H glikéz egységek 6-O-szulfat-csoportjait metanszulfonsav csoportra cseréltiik. In vitro
véralvadasgatlasi mérések alapjan a pentaszacharid-diszulfonsav (5) kiemelkedd véralvadasgatlo hatasu szer,
mig a pentaszacharid-triszulfonsav (4) csak kozepes antikoagulans hatassal bir. A véralvadas-gatlas
értékekben 1évo kiilonbségek szerkezeti okainak meghatarozasa érdekében célul thztik ki wjabb 6-
szulfonatometil-tartalmi pentaszacharidok szintézisét. Eléadasunkban az wjabb, regioizomer szulfonsavak
(6-10) szintézisében elért eredményeinket mutatjuk be.
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Kulesszavak: heparin, antikoagulacio, pentaszacharid, szulfonsav, glikozilezés

This research was supported by the European Union and the State of Hungary, co-financed by the
European Social Fund in the framework of TAMOP 4.2.4. A/2-11-1-2012-0001° National Excellence
Program’.
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Uj tipusu B-laktam szarmazékok eldallitasa Ugi reakcioval
Synthesis of New Type of B-lactams Derivatives Using Ugi Reaction

NAGY Zsolt Laszlo', prof. Dr. HERCZEGH Pal’

DE-OEC, Gydgyszerészi Kémia Tanszék, 4010 Debrecen, Pf. 70..
e-mail: sporadicprion@gmail.com , tel: + 3652512900/22896

ABSTRACT

The new types of B-lactams are very important to fight new resistant bacterial species like MRSA
(methicillin resistant staphylococcus aureus). Different types of cephalosporins like 7-ACA (7 - amino
cephalosporanic acid), 7-ADCA (7 — aminodesacetoxycephalosporanic acid) and penicillins like 6-APA (6 -
aminopenicillanic acid) have been derivatize using Ugi reaction. Obtaining new cephalosporins and
penicillins having peptoide side chains. The highly variable Ugi reaction makes possible to synthesise large
number, new potentially antibacterial derivatives. We like to introduce the synthesis of these new type of
cephalosporins, and penicillins adducts.

Keywords: B-lactam, cephalosporin, Ugi-reaction, peptoid, A3-A2 isomerisation

OSSZEFOGLALO

Uj tipusu p-laktamok szintézise rendkiviil fontos a folyamatosan megjelend Gjabb rezisztens torzsek
(MRSA) megjelenése végett. Kiilonbozo p-laktamokkal végeztem reakciokat, koztiik 7-ACA, 7-ADCA és 6-
APS-sel. Melyekbdl Ugi reakcid segitségével cefalosporinok 7-es, illetve penicillinek esetében 6-os
helyzetben specialisan szubsztitualt molekulakat kaptunk amelyek Ugi reakcié eredményezte specialis peptid
jellegii (peptoid) csoportban kiilonboztek. Eldadasomban az elért eredményeinket szeretném bemutatni,
amelyben tobbek kozott kitérek munkam soran tapasztalt nehézségekre, és a cefalosporinokra rendkiviil
jellemzé delta3-delta2 izomerizaciora illetve annak elkeriilésére.

Kulesszavak: -laktam, cefalosporin, Ugi-reakcio, peptoid, A3-A2 izomerizacio
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Hogyan befolyasoljak az enantiomer-felismerést
a kiralis rendszerekben lejatsz6dé kolcsonhatasok?

How is the Enantiomeric Recognition Influenced
by the Interactions of Chiral Systems?

PALOVICS Emese', SZELECZKY Zsolt?, FAIGL Ferenc?, FOGASSY Elemér?

' MTA-BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszéki Kutatdcsoport
2 BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, H-1111 Budapest, Budafoki Gt 8,

ABSTRACT

The driving force [1] of the formation of the homo- and heterochiral associates in the mixtures of
chiral compounds is probably the effort of the system to separate the most symmetric associates from the less
symmetric ones. A possible way to achieve separation of these associates is the distribution between two
phases which is controlled by the interactions formed in chiral systems.

OSSZEFOGLALO

A kiralis vegyiiletek keverékeiben a homo- és heterochiralis asszociatumok képzddésének a mozgatd
ereje valosziniileg a rendszer azon természetes torekvésén alapszik, hogy a szimmetrikusabb asszocidtum
elvaljon a kevésbé szimmetrikustol. Ezen szétvalasztas egyik legbiztosabb modja a két fazis kozotti
megoszlasami e kiralis rendszerben kialakuld kélcsdnhatasok kihasznalasaval érhetiink el.

Kulcsszavak: Reszolvalas, szimmmetrikus asszociatum, aszimmetrikus asszociatum, fazisok kozotti
megoszlas, eutektukus Gsszetétel.

Az ¢l6 szervezetekben, a gyogyszerek kozott meghatarozo szerepe van a kiralis (az aszimmetrikus)
vegyiileteknek. A kémiai szintézisek soran, keletkezett racém vegyiiletek elvalasztasaval juthatunk a
megfeleld kiralis vegyiilethez (a single enantiomerekhez). A racém vegyiiletek enantiomerjeinek az
elvalasztasara tobb modszer ismeretes, de az ipari célokra torténd elkiilonitési modszerek kozos jellemzoje,
hogy a kiralis vegyiiletek keverékeinek két (vagy tobb) fazis kozotti megoszlasara €s ezeknek a fazisoknak
az elvalasztasara épiilnek.

Munkéank sordn azt tapasztaltuk, hogy az enantiomer keverékek jellemzd tulajdonsdgai hatdrozzak
meg a fazisok kozotti megoszlast. A reszolvalasok soran a diasztereomerkeverékek viselkedése a lejatszodo
kolcsonhatasok, hasonld mint az Oket alkotd enantiomerkeverékekével (abban az esetben is ha a
reszolvaldagens nincs szerkezeti rokonsagban a racém vegyiilettel). Az eutektikus Osszetétel meghatarozo
szerepét itt is megfigyelhetjiik [2].

Koszonetnyilvanitas
A szerzOk koszonetet mondanak az OTKA (K 104769 Fogassy E. és K 104528 Faigl F.) valamint a
Richter Gedeon Nyrt altal nyudjtott tamogatasért.

Irodalmi hivatkozasok:

[1] Soloshonok, V.A.: Angewandte Chemie International Ed., 45, 766-769, 2006.

[2] Palovics, E.; Szeleczky, Zs.; Fédi, B.; Faigl, F.; Fogassy E.; Nogradi M.; Schindler, J.; RSC
Advances, 4, 21254-21261 2014
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TiO, alapu aerogélek: szintézis, szerkezet, morfolégia
és fotokatalitikus tulajdonsagok

TiO,-based aerogels: Synthesis, Morphological,
Structural and Photocatalytic Properties

Dr. KOVACS Gabor"#®, Dr. PAP Zsolt"*?, Dr. Cosmin COTET", Dr. Lucian BAIA?,
Dr. HERNADI Klara®, Dr. Veronica COSOVEANU', Dr. Virginia DANCIU'
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Aradi vértanuk tere 1, Szeged, HU-6720
web: http://www.sci.u-szeged.hu, e-mail: ttkdh@sci.u-szeged.hu

ABSTRACT

TiO,-based nanocomposites with highly porous structures are gaining more and more attention due to
their specific properties and large variability of synthesis pathways offering an alternative approach against
traditional/commercially available photocatalysts. In our work several TiO,-based aerogels are presented,
modified with different materials, such as SiO,, Ag and doped with N, taking under the loupe their
morphological and structural properties (investigating their mesoporous character, band-gap values,
crystallinity) and correlating them with the obtained photocatalytic efficiencies.

Keywords: TiO, acrogels, sol-gel method, photocatalytic activity, hydrogen production
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Social Fund.

OSSZEFOGLALO

A megnovelt porozitasi TiO, alapt nanokompozitok egyre nagyobb érdeklédésre tartanak szamot,
kiilonds tekintettel a kiilonleges tulajdonsagaikra s a nagy ,jatékteret” biztositd, valtozatos szintézis
modszerekre, alternativaként feltinve a hagyomanyos, ipari/kereskedelmi fotokatalizatorokkal szemben.
Munkank soran TiO, alapu aerogéleket allitottunk eld, valtozatos szintézis-paraméterek mellett modositva az
alapkatalizatort SiO,-vel, eziisttel, dopolva nitrogénnel, vizsgalva ezek szerkezetét (porozitasukat,
kristalyossagi fokukat, tiltottsav-szélességiiket) Osszefiiggést keresve az eldallitdsi ,utvonal” ¢és a
fotokatalitikus aktivitas kdzott.

Kulcsszavak: TiO,, nanokristalyok, hidrotermalis kezelés, fotokatalikus aktivitas, hidrogén fejlesztés
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A vordsiszap PVC-s semlegesitése és hatasa a katalitikusan aktiv
fémtartalomra

Red Mud Neutralization by PVC and Its Influence
on Content in Catalytically Active Species

Dr. LOVASZ Tamas', Dr. CSAVDARI Alexandra’, Dr. GaL Emese', BREM Balazs',
Dr. FRENTIU Tiberiu', Dr. BODIS Jend', Dr. YUZHAKOVA Tatiana®

1Babes-Bonai Tudomanyegyetem, Arany janos Utca 11. RO-400028, Kolozsvar,
e-mail:acsavdari@chem.ubbcluj.ro
Pannon Egyetem, Egyetem Utca 10, 8200 Veszprém, www.uni-pannon.hu

ABSTRACT

Red mud is a by-product of the Bayer procedure for processing bauxite ore during alumina
production. A major risk when re-using red mud is its high alkalinity: pH of untreated aqueous slurry lies
between 9.2 and 12.8, whereas environmentally friendly industrial stockpiling requires pH values of at least
8.5-8.9. However, red mud may be used as catalyst because of its high content in iron (20-35%) in form of
Fe,0;, as well as minor constituents such as V, Cr, Ni, Cu, Mn, Zn.

In this work, red mud samples were ICP analyzed before and after reaction with HC1 and PVC. PVC
chips were used in mild (H,O solvent, 100°C) and more aggressive (DFE solvent, 250-260°C) conditions in
simple experimental set-ups. In both cases HCI was released, and pH of samples was lowered. Mild
conditions prove to be environmentally friendly as procedure, but lower pH just enough to make red mud
almost safe for stockpiling. On the other hand, the solid phase of the slurry concentrates in catalytically
promising species. When using the more aggressive and expensive reaction conditions, pH drops as
dramatically as in the samples neutralized directly with HCl. Yet, remaining solid phase contains less of the
potential catalysts as compared to the untreated ones.

OSSZEFOGLALO

A vorosiszap egy mellékterméke a timfoldgyartasnak, amelyenek tarolasa nagy kornyezeti kockazatot
jelent, ugyanis: a kezeletlen vizes zagynak a pH értéke 9,2 ¢és 12,8 kozott van, mig a kdrnyezetbarat tarolas
esetében a megengedett pH-értek §8,5-8,9. A magas fémtartalmu vordsiszap (pl. vas 20-35%, Fe,0O;
formaban) felhasznalhatdo mint masodlagos nyersanyagforras a fémfeldolgozo-iparban, vagy katalizatorként
a kisebb ardnyban megjelend (V, Cr, Ni, Cu, Mn, Zn) alkotéelemek miatt. Kutatasunkban HCl-al illetve
PVC-vel kezelt vordsiszap mintakat elemeztiink ICP eljarassal.

Hulladék PVC-t hasznalva, enyhe (H,O oldoszer, 100 °C), illeteve energikusabb (DFE oldoszer, 250-
260°C) koriilmények kozott egyszerii kisérleti berendezést alkalmazva, vizsgaltuk a vorosiszap lugos
jellegének csokkenését. Enyhe koriilmények kozott is megfigyelté pH-érték csokkenés ami elegendd ahhoz,
hogy a vorosiszap kornyezetbarat tarolasat biztositsa. Magasbb homérsékleten a pH-értek csokkenése
megeggyezik a HCl-al kozvetleniil semlegesitett vordsiszapéval. A visszamaradat szilard fazisban a
varhatoan katalitikus aktivitast biztositd elemek mennyisége valtozik a nem kezelt vorosiszaphoz képest.

Kulcsszavak: vorosiszap, PVC, ICP analizis, semlegesités, fémtartalom

Kaszonetnyilvanitas
A kutatast a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0071 palyazat tamogatta.
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A fotofermentacios hidrogén-eléallitas kinetikai jellemzése

Kinetic Study of Photofermentative Hydrogen Production
MOLNOS Eva, dr.ing., adjunktus

Sapientia — Erdélyi Magyar Tudomanyegyetem, Miiszaki és Tarsadalomtudomanyok Kar,
Csikszereda, Elelmiszertudomanyi Tanszék;
530104 Csikszereda, Szabadsag tér, 1. szam, Hargita megye, Tel.: +40-266317121, Fax: +40-
266372099, Email: dekanihivatal.mttk@sapientia.siculorum.ro, http://www.em.sapientia.siculorum.ro/

ABSTRACT

One possibility for biological hydrogen production is the use of photofermentative bacteria. These
bacteria can use inorganic sulphur compounds and/or organic acids for their metabolism, while producing
hydrogen. In order the process to be economically sustainable, has to be determined the optimal conditions,
which require kinetic analysis of various experimental data. This work presents the kinetic data processing of
the experiments carried out with a photoheterotoph, anaerobe purple sulphur bacteria.

Keywords: nitrogenase, Hoxl hydrogenase, Thiocapsa roseopersicina, thiosulphate, kinetic
parameter

OSSZEFOGLALO

A Dbiologiai hidrogén-eléallitas egyik lehet6sége a fotofermentativ baktériumok felhasznalasa. E
baktériumok szervetlen kénvegyiileteket és/vagy kiilonb6z0 szerves savakat hasznalnak fel az
anyagcseréjiikhoz, mikdzben hidrogént szabaditanak fel. Az eljaras gazdasagosabba tételének feltétele a
folyamat optimalizalasa, amelyhez a kiilonboz6 kisérleti adatok kinetikai feldolgozasa elengedhetetlen. Jelen
dolgozat egy anaerob, fotoheterotrof bibor kénbaktérium mutans torzseivel végzett kisérletsorozat adatainak
kinetikai feldolgozasat mutatja be.

Kulcsszavak: nitrogenaz, Hox1 hidrogenaz, Thiocapsa roseopersicina, tioszulfat, kinetikai
paraméter
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A kozlekedésbol szarmazé légszennyezettség
és a léguti megbetegedések kapcsolatanak vizsgalata

Analysis of the Connection Beetwen Traffic Related Air Pollution
and Respiratory Diseases
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'Pannon Egyetem, Mérndki Kar, Kérnyezetmérnoki Intézet
Egyetem u. 10.; 8200 Veszprém, Hungary, H-8201 Veszprém, P.O. Box 158.
Tel.: +36 (88) 624-296; Fax: +36 (88) 624-533;
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2Technicka univerzita v KoSiciach, Stavebna fakulta, Ustav environmentalneho inZinierstva, 4
Vysokoskolska St., Kosice, Slovak Republic SK-042 00

ABSTRACT

It is well known that pollution of the environment, especially pollution of the air is one of the greatest
and most important problems of our time. The composition, condition and last but not least the evolution of
the ambient air quality significantly affect the quality of human life. According to the World Health
Organization's latest report in 2012, more than 7 million people died worldwide as a result of air pollution,
and nearly 600 thousand people from the European region. The major sources of air pollution are
transportation engines, power and heat generation, industrial processes, and the burning of solid waste. Due
to the industrial development occurred in the XX century there has been substantial growth in the population,
the number of vehicles and buildings. In our study we therefore investigated the relationship between the
increased level of traffic related air pollutants (SO,, CO, PM,o) and respiratory diseases, cardiovascular
diseases, as well as the annual household expenditure on health care.

OSSZEFOGLALO

Kozismert tény, hogy a kornyezetszennyezés - azon belill is a légszennyezés - napjaink egyik
legnagyobb és legfontosabb problémaja. A kornyezeti levegd Osszetétele, allapota s nem utolsd sorban
mindségének alakulasa jelent6sen befolyasolja az emberi élet mindségét. Az Egészségiigyi Vilagszervezet
legfrissebb jelentése alapjan 2012-ben vilagszerte tobb mint 7 millidé ember halt meg a légszennyezés
kovetkeztében, s ebbdl csaknem 600 ezer f6 az eurdpai régioban. A varosi teriileteken bekovetkezd
légszennyezés f6 oka az antropogén eredetli veszélyes szennyezO anyagok légkorbe keriilése; a fosszilis
lizemanyagok erOmiivekben, egyedi és tavfiitésben, valamint a gépjarml kozlekedésben vald elégetése
soran. A XX. szdzadban bekdvetkezett ipari fejlodés kovetkeztében a lakossag, a gépjarmiivek valamint az
¢épliletek szama jelentds ndvekedésnek indult. Tanulményunkban éppen ezért a megnovekedett
jarmiforgalombol szarmazd 1égszennyezé anyagok (SO,, CO, PM;y) és a légzérendszer betegségeli,
keringési megbetegedések valamint a haztartasok egészségiigyre forditott éves kiadasainak kapcsolatat
vizsgaltuk.

Kulcsszavak: levegészennyezés, kozlekedés, 1égzorendszer betegségei, keringési betegségek,
regresszio analizis
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Nanoszerkezetii fotokatalizatorok és kompozitjaik
— alakszobraszat és aktivitas

Nano-sized Photocatalysts and their Composites
— Shape Tailoring and Activity

Dr. PAP Zsolt "*°, Dr. KOVACS Gabor'*®, SZEKELY Istvan’,
KEDVES Zsolt', SASZET Kata', HAMPEL Boglarka', FODOR Szilvia',
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! Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Kolozsvar
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ABSTRACT

Photocatalysis is one of the research areas of materials science which directly applies shape tailoring
as a tool for tuning the photocatalytic activity of the nanomaterials. During this process the growth of the
crystallographic planes of the nanocrystals will be inhibited/catalyzed. As each facet of a specific nanocrystal
confers a specific property, so their ratio establishes the final property set of the material. Consequently, a
large scale of particularities can be adjusted, such as optical properties, adsorption affinity and electron
storage. To enlighten these aspects semiconductors: TiO,, WOs, Bi(WQ,); and noble metals were obtained
(Au, Pt and Pd) (and in some cases their composites) and their properties were explored with several
methods, while realizing a clear photocatalytic activity — shape correlation in each case.

Keywords: Semiconductors, noble metals, photocatalytic activity, nanocrystal shape-tailoring

OSSZEFOGLALO

A fotokatalizis az anyagtudomany egy olyan agahoz kapcsolodik, amelyben nanokristalyok
alakformazasa egy aktualisan alkalmazott eszkdz az egyes tulajdonsagok finomhangolasara. A moddszer
lényege, hogy egy adott kristalyoldalt szelektiven novesztiink, vagy éppen novekedését gatoljuk. Mivel
minden egyes oldal mas-mas tulajdonsagokkal ruhazza fel a nanokristalyokat, ezért az ,,alakszabaszat”
végterméke egy sajatos tulajdonsagokkal ellatott anyag lesz. Tobbek kozott rugalmasan szabalyozhatdva
valnak az optikai tulajdonsadgok, adszorpcios kapacitas, elektron affinitas, stb. Ezekre a tulajdonsadgokra
Osszpontositottunk kiilonb6zo TiO,, WO;, Bi,(WO,); félvezetdk és nemesfémek (Au, Pt and Pd), illetve az
altaluk alkotott kompozitjaik esetében is, sikeresen megallapitva a fotokatalitikus aktivitasok alakfiiggési
sajatossagait.

Kulcsszavak: Félvezetok, nemesfémek, fotokatalitikus aktivitast, nanokristalyok alakszabaszata
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Maros és Hunyad megye szennyezett mellékfolydinak, nehézfemekkel
torténd szennyezettség csokkentésének tanulmanyozasa

Studying to Reduce of Contamination with Heavy Metals of River Mures and
their Contaminated Tributaries in Hunedoara County

Chem.SZOLLOSI-MOTA Andrei

Phd.Student, Petrosani University, Petrosani str.Universitatii nr.20 , Hunedoara
Tel. 0254 549749 email:andrei.szollosi@yahoo.com

ABSTRACT

The aims of the paper is the Mures river Hunedoara county, as well as major tributaries contamination
with heavy mtels survey with ICP-AES method of analysis. The survey aims to sediments and water samples
were analyzed. One of the most polluted tributaries of the Hunedoara County is Certej, especially as regards
the concentration of zinc caused by mining industrial of waters and mining waste. In order to reduce the
pollution with heavy metals of mine water, studied natural zeolits assignment to the case studied, which are
excellent adsorbents for heavy metal ions.

OSSZEFOGLALO

A tanulmany célja a Maros folydé Hunyad megyei,valamint fontosabb mellékfolydinak nehézfémekkel
vald szennyezettségének felmérése ICP-AES analitikai modszer segitségével. A felmérés célja érdekében
vizmintakat ¢s {iledékmintakat elemeztem. A Certej egyike a legszenyezetebb mellékfolyoinak a Hunyad
megyei szakaszon, foleg a cink koncentraciot illetden, az ércbanyaszatban felhasznalt ipari vizek es
banyameddOk miatt.A szenyezettség csokkentése érdekében a banyavizek természetes zeolitokkal valo
kezelését tanulmanyoztam, amelyek kitliné nehézfém adszorbensek.

Kulcsszavak: nehézfémek, zeolitok, vizszenyezddés, tilledékek, Maros
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A BorsodChem Zrt. és az oktatas kapcsolata
BorsodChem and the Education

MIHALKO Andrea’, Dr. BAN Kinga,'FARKAS Laszl¢'

'BorsodChem Zrt., H-3700 Kazincbarcika, Bolyai tér 1. Tel.: (36)-48 511 211
E-mail: andrea.mihalko@borsodchem.eu

ABSTRACT

BorsodChem takes part in training and education for several decades.

The firm supports and takes active part in the training of chemical technicians, chemical engineers as
well chemists.

BorsodChem organised a “Special Circle of Chemistry” with experiments for elementary school
students interested in chemistry.

For secondary school students, plant visits are organised and places are proved in BC for their
compulsory professional practice and the ones having excellent academic achievement are rewarded.

For the students of the faculties of chemistry, chemical engineering and material engineering of
Hungarian universities, road shows and plant visits are organised. In addition, Bsc and Msc diploma work
topics are offered as well as places for the summer professional practice. We introduced a “Scholarship
program” to support the students offering jobs for entrants.

Keywords: education, chemical technicians, chemical engineers, chemists, secondary school,
university

OSSZEFOGLALO

A BorsodChem Zrt. tobb évtizede folytat oktatd és oktatast timogatd tevékenységet. Tamogatjuk és
aktiv szerepet is vallalunk a vegyésztechnikusok, vegyészek és vegyészmérnokok képzésében.

A Vegyész Szakkor megszervezésével az altalanos iskolai kémia irant érdekl6dd gyermekeket
célozzuk meg, ahol a kisérletezéssel ismerkedhetnek meg.

A kozépiskolas tanulok szamara gyarlatogatast szerveziink. LehetOséget biztositunk a kotelezo
szakmai gyakorlat elvégzéséhez és a kiemelked6 eredményeket elérdket jutalmazzuk.

A magyarorszagi egyetemek vegyész, vegyészmémok és anyagmémnok hallgatéinak rendszeresen
road-show-kat, gyarlatogatasokat szerveziink. Biztositjuk a nyari szakmai gyakorlat lebonyolitasat, és a Bsc,
illetve Msc szakdolgozati témak kidolgozasanak Ilehetdségét. A , Tanulmanyi 0Osztondij program”
bevezetésével segitjiik a hallgatok egyetemi tanulmanyait, és ez altal munkahelyet is kinalunk a palyakezddk
szamara.

Kulcsszavak: oktatas, vegyésztechnikus, vegyész, vegyészmérnok, szakkdzépiskola, egyetem
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Stabil szénhidratmimetikumok szintézise thio-click médszerrel
Thio-click Approach to the Synthesis of Stable Glycomimetics

Dr. BORBAS Aniko, Dr. CSAVAS Magdolna, Dr. LAZAR Laszl6, Dr. HERCZEG Mihaly,
ESZENYI Daniel, SZILAGYI Eszter, BEGE Miklés, Prof. HERCZEGH Pal

Department of Pharmaceutical Chemistry, University of Debrecen,
H-4032, Egyetem tér 1, Debrecen, Hungary
Tel: +36 52 512900; Fax: +36 52 512900; e-mail: borbas.aniko@pharm.unideb.hu

ABSTRACT

Over the last decade, the photoinduced thiol-ene coupling, free-radical addition of a thiol to a
nonactivated carbon-carbon double bond, has been recognised as a robust ligation tool possessing many of
the attributes of click chemistry. The great synthetic potential of the reaction has been amply demonstrated in
areas of polymer chemistry and material sciences for network formation, dendrimer synthesis, and polymer
functionalization. Herein we present hydrothiolation reactions of exo- and endoglycals and sugar
exomethylene derivatives with various thiols upon irradiation at A, 365 nm in the presence of photoinitiator
to produce a wide range of S-linked and C-S-bridged glycomimetics. L

Keywords: exoglycal, endoglycal, exomethylene, photocatalysis, radical, hydrothiolation

OSSZEFOGLALO

A ,click’reakciok korébe sorolhatd aterminalis alkéneken lejatszodo fotokatalizalt, gyokos
mechanizmusu tioladdicié, mivel enyhe koriilmények kozott és barmilyen olddszerben végrehajthato, gyors,
regioszelektiv és kivald hozamu. A tio-click reakciot elterjedten alkalmazzak a polimerkémidban és az
anyagtudomanyok terén, és Gjjabban glikokonjugatumok eléallitasara is hasznositjak. A mddszer kiterjesztése
céljabol részletesen vizsgaltuk exo- és endociklusos kettés kotést tartalmazo szénhidratok reakcidjat
kiilonbozé tiolokkal UV-fény (365 nm) és fotokatalizator jelenlétében, és megvalositottuk néhany
biorelevans oligoszacharid tio-mimetikuméanak egyszerti szintézisét."*> A nyert tioglikozidok és C-S-kétésii
konjugatumok kiilondsen értékes glikozid mimetikumok fokozott kémiai stabilitasuk és a glikozidazokkal
szembeni rezisztenciajuk miatt.

Kulcsszavak: exoglikal, endoglikal, exometilén, fotokatalizis, gyok, tioladdicio,
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Ujtipust ferrocénszarmazékok: eldallitas, szerkezet, antitumor aktivitas
Novel Ferrocene Derivatives: Synthesis, Structure, Antitumor Activity
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ABSTRACT

During the last decades remarkable attention has been paid to the chemistry of ferrocene derivatives
due to their wide range of biological effects including highly promising anticancer activity detected under in
vitro and in vivo conditions. In the frame of our ongoing research we prepared, characterized and tested a
number of different types of novel ferrocene-containing heterocyclic compounds of which selected

representatives are presented above.

OSSZEFOGLALO

Valtozatos bioldgiai hatasuknak, koztik in vitro- és in vivo koriilmények kozott kimutatott
tumorellenes aktivitasuknak koszonhetden az utdbbi évtizedekben kiemelkedd érdeklédés mutatkozott a
ferrocénszarmazékok kémiaja irant. A jelenleg is folyamatban levo kutatasaink keretén beliil eldallitottunk,
jellemeztiink és teszteltiink szamos, valtozatos szerkezetekkel jellemezhetd ujtipust ferrocén-tartalmu

heterociklusos vegytiletet, melyek néhany jellemz6 képviseldje a fenti dbran lathato.
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Porfirinek, eredmények és perspektivak
Porphyrins, Results and Perspectives

GAL Emese, BREM Balazs, GAINA Luiza-loana,
CRISTEA Castelia, SILAGHI-DUMITRESCU Luminita

.Babes-Bolyai” Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
Arany Janos, 11, Kolozsvar, Romania, 400028
gal.emese.81@gmail.com

ABSTRACT

Porphyrins have been extensively exploited as platforms for the study of theoretical principles and
applications in a wide variety of fields such as chemistry, physics, material science, engineering, biology and
medicine' Most of the currently approved clinical photosensitizers for photodynamic therapy belong to the
porphyrin family?’.

The synthesis of new chromophore architectures based on arrays of phenothiazine and
(hetero)aromatic units joint in the meso positions of a porphyrin core (phenothiazinyl A4, phenothiazinyl and
(hetero)aryl: AB; trans-A,B, and A;B), is described. Selected meso-phenothiazinylporphyrins were
evaluated as photosensitizers for photodynamic therapy (PDT) by in vitro irradiation of two human skin cell
lines (HaCaT and A431) using red and blue light’.

OSSZEFOGLALO

A porfiriniket széles korben tanulmanyozzak €s a legkiilonb6zobb teriileteken alkalmazzék mind a
kémiaban, fizikaban, anyagtudoméanyban, az iparban, biologidban és az orvostudomanyban'. Jelenleg, a
legtobb jovahagyott klinikai fotoszenszibilizator, amelyet a fotodinamikus terapidban alkalmaznak, a
porfirinek osztilyaba tartozik’. Fenotiazin-, és (hetero) aromas egységekel meso pozicioban szubsztitualt,
AB; trans-A,B, és A3;B, 1) kromofor szerkezetek szintézisét mutatjuk be. Kiilonb6z6 meso-fenotiazinil-
porfirinek fotoszenszibilizator tulajdonsagait tanulmanyoztuk a fotodinamikus terapiaban (PDT), voros és
kék fény segitségével, in vitro besugarzassal, két tipust emberi sejtvonalon (HaCaT és A431)’.

Kulesszavak: fenotiazinil-porfirinek, PDT, fotoszenszibilizator

! K.M.Kadish, K.M. Smith, R. Guilard, Handbook of porphyrin science, vols. 1-20. Academic Press; 2000

2 7. Huang, Tech. Can. Res. Treat. 2005; 4(3):283-93

SE. Gal, B. Brem, I. Pereteanu , L. Gaina, T. Lovasz ,M. Perde-Schrepler, L. Silaghi-Dumitrescu, C. Cristea, L.
Silaghi-Dumitrescu Dyes and Pigments, 2013, 99, 144-153
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Aromas magokra épitett bivalens kén és szelén tartalmu szénhidrat
szarmazékok szintézise és szerkezetvizsgalata
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Derivatives Attached to Aromatic Scaffolds
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ABSTRACT

Di-(bromo-methylene)benzene and -naphtalene derivatives substituted in various positions were
reacted with per-O-acetyl-pB-D-glycopyranosyl-isothio(seleno)uronium bromides to give disubstituted
aromatic glycosyl-sulfides and selenides. Aromatic naphtalene 1,4- ¢és 1,5- bis-methane thiosulfonates
furnished aryl-methylene-glycosyl disulfides under mild conditions. The structure of the new derivatives are
being investigated using 1D/2D homo- and heteronuclear NMR techniques.

Keywords: Financial support from OTKA NN 109671 and OTKA K 105459 is gratefully
acknowledged.

OSSZEFOGLALO

Kiilonb6z6 helyzetekben szubsztitualt di-(brom-metilén)-benzol és -naftalin szarmazékokat per-O-
acetil-B-D-glikopiranozil-izotio(szeleno)uronium bromidokkal reagaltatva enyhe koriilmények kozott aromas
diszubsztitualt glikozil-szulfidokat és szelenideket allitunk elé6. Az aromas naftalin 1,4- és 1,5- bisz-
metantioszulfonatok aril-metilén-glikozil diszulfidokat eredményeznek. Az 10 szdrmazékok szerkezetét
1D/2D homo- és heteronuklearis NMR modszerekkel vizsgaljuk.

Kulcsszavak: Izotio(szeleno)urdonium so, glikozil-szulfid, glikozil-szelenid, glikozil-diszulfid, NMR
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Szénhidrat alapu koronaéterek szintézise és alkalmazasa
Synthesis and Application of Sugar-based Crown Ethers
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ABSTRACT

For several years, the synthesis and investigation of carbohydrate-based chiral crown ethers have been
an interesting topic at the Department of Organic Chemistry and Technology (BUTE). Monoaza-15-crown-
S-type lariat ethers were synthesized starting for the appropriate monosaccharides (e.g. D-glucose, D-
galactose, etc.). D-Glucose was transformed into different monosaccharides (e.g. 2-
deoxyribohexopyranoside), and lariat macrocycles containing nitrogen atom were prepared from them. Sugar
alcohols were also used (e.g. L-threitol) in the synthesis of crown ethers. Macrocycles synthesized in our
group were applied as chiral phase transfer catalysts in asymmetric reactions (Darzens condensation,
Michael addition, etc.) and good enantioselectivities were measured (up to 99% ee).

OSSZEFOGLALO

A BME Szerves Kémia és Technologia Tanszékén tobb éve foglalkozunk szénhidrat alapt kiralis
koronaéterek elGallitasaval és ezek tulajdonsagait kiralis fazistranszfer katalizatorként aszimmetrikus
szintézisekben vizsgaljuk. A megfelel6 monoszacharidokbol (pl. D-gliikkoz, D-galaktéoz stb.) kiindulva
monoaza-15-korona-5 tipusu lariat étereket allitottunk el6. A D-glikéozt mas konfiguracioja
monoszacharidokka (pl. 2-deoxiribohexopiranozid) alakitva szintén nitrogéntartalmu lariat makrociklusokat
nyertiink. A koronaéterek szintézisére cukoralkoholokat is felhasznaltunk (pl. L-treitol). Az eldallitott
koronaétereket kiralis fazistranszfer katalizatorként alkalmaztuk szamos aszimmetrikus reakcioban,
(Darzens-kondenzacid, Michael-addicio, stb). A keletkezett termékek jo enantiomerfelesleggel képzodtek,

tobb esetben 99% ee értékeket is mértiink.

Kulcsszavak: enantioszelektiv szintézis, kiralis koronaéter, fazistranszfer katalizis, szénhidratok,
enantiomerek
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Uj vegyes azid tartalmu Co-komplexek glioximokkal
New Mixed Azide Containing Co-complexes with Glyoximes
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ABSTRACT

New mixed azide containing Co-glyoximato-complexes, [Co(GlyoxH),N;L] (GlyoxH,: benzyl-
methyl-glioxime, ethyl-methyl-glioxime, methyl-i-propyl-glyoxime, phenyl-glyoxime; L: 2-amino-
pyrimidine, 3-HO-aniline, 4-Et-aniline, t-Bu-amine, 2-naphthyl-amine) have been synthesized by reaction of
the components, dissolved in ethanol or water, at room temperature. The oxidation of Co" to Co" was
realized by air bubbling.

After a short historical survey and a classification, the new synthesized cobalt-complexes were
described. The physico-chemical properties of these compounds were studied by FTIR, UV-VIS, XRD
spectroscopy, mass spectrometry and thermoanalytical methods (TG, DTA, DTG).

Some Co-glyoximato-complexes present antibacterial activity. The skeleton of the Bi,-vitamine
molecule, which is used in the treatment of pernicious anemia, is also a Co(Ill)-glyoxime group. It is
noteworthy that such substances can be useful in the field of medicine. The cobalt complexes are also used in
analytical chemistry, they are catalysts in hydrogen preparation from water.

The authors also studied the biological activity, the antimicrobial effect of the prepared complexes.

OSSZEFOGLALO

Uj vegyes azid tartalmi kobalt-glioximat komplexek, [Co(GlioxH),N;L] (GlioxH,: benzil-metil-
glioxim, etil-metil-glioxim, metil-i-propil-glioxim, fenil-glioxim; L: 2-amino-pirimidin, 3-HO-anilin,
4-Et-anilin, t-Bu-amin, 2-naftil-amin) szintézise valdsult meg a komponensek etanolban vagy vizben valo
oldasaval, és szobahémérsékleten valé reagaltatisaval. A Co" oxidacioja Co''-ra levegé buborékoltatdsaval
tortént.

Rovid torténelmi attekintés és osztalyozas utan, a szerzok az eldallitott kobalt-komplexek kémiai
sajatossagait, szerkezetét vizsgaljak, FTIR, UV-VIS, XRD spektroszkopiai, valamint termoanalitikai (TG,
DTA, DTG) és tomegspektrometriai modszerekkel.

A kobalt(IIT)-komplexek bioldgiai szerepe jelentds, mert a vészes vérszegénység elleni kiizdelemben a
By,-vitamint is hasznaljak, melynek molekulavaza Co(Ill)-glioxim-csoportot tartalmaz. Ezen kiviil
antimikrobds szerek, az analitikai kémiaban hasznalatosak, katalizatorok a hidrogén vizbdl valo
eloallitasanal.

A szerzOk Ugyszintén tanulmanyoztak az eldallitott komplexek bioldgiai aktivitasat, antimikrobas
hatasat.

Kulesszavak: o-dioximok, glioximok, azometinek, Co-komplexek, termikus bontas, spektroszkopiai
vizsgalatok, biologiai aktivitas
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SZERVETLEN KEMIA

Az EGTA-BBA ligandum néhany fémionnal kialakulé komplexének
koordinaciés kémiai vizsgalata

Physicochemical Investigation of EGTA-BBA Complexes Formed with
Several Metal lons

FARKAS Edit, GARDA Zoltan, Dr. KALMAN Ferenc Krisztian,
Dr. TOTH Imre és Dr. TIRCSO Gyula

Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
Tel.: +36-52-512-900/22374, Fax: +36-52-518-660, e-mail: farkasedit1989@gmail.com

ABSTRACT

The Mg(I), Ca(Il), Cu(Il), Zn(Il) and Gd(III) complexes of a newly synthesized EGTA analogue
ligand, EGTA-BBA, were investigated in detail in order to characterize their equilibrium, kinetic and
relaxometric propertiecs. The EGTA-BBA is a modell compound that can be used modelling the in vivo
behaviour of the so called ,,Ca-sensitive” MRI contrast agents. Our results indicate that the formation of the
Ca(Il) complex is quantitative at physiological pH while the existence of the Mg(Il) complex is not
detectable, which means that the modification of the ligand structure does not resulted in lowering its
selectivity towards Ca® -ion.

OSSZEFOGLALO

Egy Gjonnan szintetizalt EGTA analég ligandum az EGTA-BBA Mg(1l)-, Ca(Il)-, Cu(Il)-, Zn(II)- és
Gd(III)-ionokkal képzddd komplexeinek egyensulyi, kinetikai és relaxacios tulajdonsagait tanulmanyoztuk.
Az EGTA-BBA ligandum egy modell vegyiilet, amely alkalmas az irodalomban leirt Ca-szenzitiv MRI
kontrasztanyagok in vivo viselkedésének vizsgalatara. Az eredményeink alapjan az EGTA-BBA ligandum
100%-ban képes megkotni a Ca(Il)-ionokat fizioldgias pH-n, mig a Mg(Il)-ionnal gyakorlatilag nem
tapasztalhatdo komplexképzddés, azaz a komplexképzo szerkezetének modositasa nem rontotta el a ligandum
Ca(II)-ionnal szemben mutatott szelektivitasat.

Kulesszavak: MRI, Ca-szenzitiv kontrasztanyag, relaxivitas, stabilitas, inertség

Koszonetnyilvanitas: A kutatis a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamii ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unid tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult
meg. Vizsgalatainkat az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alapprogramok (OTKA K-84291 és K-109029 sz.
palyazatok) szintén tamogatta.
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SZERVETLEN KEMIA

Vegyesligandumu TI(lll)-komplexek egyensulyi és kinetikai vizsgalata
Equilibrium and Kinetic Study of Mixed-ligand TI(lll) Complexes

FODOR Tamas', ROZINKA Felicia', Dr. Carlos PLATAS-IGLESIAS?, ZEKANY Laszo',
Dr. BENYEI Attila®, Dr. PURGEL Mihaly*, Dr. KALMAN Ferenc Krisztian',
Dr. TIRCSO Gyula', Dr. TOTH Imre’

Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technoldgiai Kar, 'Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék,
*Fizikai-Kémiai Tanszék és *MTA-DE Homogén Katalizis és Reakcidmechanizmusok Kutatocsoport,
4032 Debrecen, Egyetem tér 1, Magyarorszag, Tel.: +36-52-512-900/22572,

Email: fodor.tamas@science.unideb.hu
2Universidade da Corufia, Departamento de Quimica Fundamental,

Campus da Zapateira-Rua da Fraga 10, 15008 A Corufia, Spanyolorszag

ABSTRACT

Our aim was to study the thermodynamic stability, solution structure, formation and dissociation
kinetics of iodido-T1(IIT)-polyamino-polycarboxylate mixed ligand complexes, which may be used as in vivo
carriers for various isotopes of iodine. Based on equilibrium and kinetic data obtained for [Tl(edta)] and
[TI(DOTA)] (DOTA = 1,4,7,10-tetraazacyclododecane-1,4,7,10-tetraacetate), the TI(II)-complexes of
DOTA-derivative ligands with fewer donor groups (cisDO2A, transDO2A and DO3A) and an open-chain
edta-derivative ligand (L.) were studied with potentiometry, 'H-, C- and **TI-NMR and UV-
spectrophotometry.

OSSZEFOGLALO

Célunk, a jodido-TI(III)-poliamino-polikarboxilat vegyesligandumii komplexek stabilitdsanak,
oldatbeli szerkezetének, képzOdés- és bomlaskinetikajanak vizsgalata volt. Ezek a komplexek kiilonb6z6
jodizotopok in vivo hordozoiként mikodhetnek. A [Tl(edta)]” és [TI(DOTA)]” (DOTA = 1,4,7,10-
tetraazaciklododekan-1,4,7,10-tetraacetat) egyensulyi és kinetikai adatai alapjan, DOTA-bol szarmaztathato,
kevesebb donorcsoporttal rendelkez6 ligandumok (ciszDO2A, transzDO2A és DO3A) és egy nyiltlanca
edta-szarmazék (L) TI(III)-komplexeit vizsgaltuk potenciometriaval, 'H-, C- és **TI-NMR-el és UV-
spektrofotometriaval.

Kulcsszavak: formation and dissociation kinetics, mixed-ligand complexes, anion-binding,
equilibrium / képz6dési és bomlaskinetika, vegyesligandumu komplexek, anion-megkdtés, egyensuly.

Koszonetnyilvanitas: a kutatas az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alprogramok (OTKA K-84291 és
K-109029) a Magyar Tudoméanyos Akadémia (Bolyai Janos Kutatéi Osztondij) és a TAMOP-4.2.2.A-
11/1/KONV-2012-0043 szami ENVIKUT projekt keretében, az Eurdpai Uni6 tdmogatasaval, az Europai
Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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Két pikolinatcsoportot tartalmazé ciklén-szarmazékok
Mn?%*-, Cu?**- és Gd**-komplexei: egyensiily és kinetika

Equilibrium and Kinetic Characterization of the
Mn?*-, Cu**- and Gd*'-complexes Formed with Two Cyclen Dipicolinates

GARDA Zoltan®, RUSCSAK Erikaa,,Dr. RODRIGUEZ Auroraf’,
Prof. PLATAS-IGLESIAS Carlos®, Prof. TOTH Imre® és Dr. TIRCSO Gyula®

® Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technoldgiai Kar, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
4032 Debrecen, Egyetem tér 1, Magyarorszag,
Tel.: +36-52-512-900/22374, Fax.: +36-52-518-660, e-mail: garda.zoltan@science.unideb.hu
® Departamento de Quimica Fundamental, Universidade da Corufia, Rua da Fraga 10,
15008, A Corufia, Spain. Fax: +34 981 167 065

ABSTRACT

Magnetic resonance imaging (MRI) is known to have high resolution, however the sensitivity of this
method is lower than that of other diagnostic techniques (PET, optical imaging). This problem may be
addressed by the combination of methods, requiring synthesis and analysis of new complexing agents.
Ligands containing pyridine groups ,,inserted” into the macrocycle (pyclen) or attached as a pendant arm
(picolinate moiety) are quite interesting in this regard. In the present study we have investigated the
equilibrium, kinetic and relaxometric properties of two ligands containing two picolinate pendant arms
(DODPA and Me2DODPA). The stability constants of Mn>", Gd*" and Cu®*" complexes of DODPA and
Me2DODPA are practically the same. On the other hand, the rate constants of acid catalyzed dissociation are
depend on the size of the metal ion. For instance, for the larger Gd(III) ion its complex formed with the
Me2DODPA ligand dissociates more slowly, while in case of Mn(Il)-complexes, the [Mn(dodpa)]”
complex is more inert.

OSSZEFOGLALO

A magneses rezonancias képalkotas (MRI) koztudottan jo felbontassal rendelkezik, de a moddszer
érzékenysége elmarad a tobbi diagnosztikai modszer érzékenységétol (pl. PET, optikai képalkotas, stb.). Ez a
hianyossdg a modszerek kombinalasaval orvosolhaté lehet, de ez 0j komplexképzok eldallitasat és
vizsgalatat igényli. Ilyen tekintetben a makrociklusba (pl. piklén) vagy az oldallancba (pl. pikolinatcsoport)
»illesztett” piridincsoportot tartalmazd komplexképzok kiilonosen érdekesek. A jelen munkank két olyan
ligandum (DODPA és a Me2DODPA) komplexei egyensulyi, kinetikai, és relaxacios tulajdonsagait foglalja
Ossze, amely oldallancban két pikolinatcsoportot tartalmaznak. A DODPA és a Me2DODPA ligandumok
komplexeinek stabilitasa gyakorlatilag megegyezik a vizsgalt Mn*"-, Gd*'"- és a Cu®"-komplexek esetében.
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komplexek esetében a [Mn(dodpa)] -t talaltuk inertebbnek.
Kulcsszavak: diagnosztikai eljarasok, kontrasztanyagok, komplexek, oldategyenstly, bomlaskinetika

Koszonetnyilvanitas: A kutatas a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szami ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unio tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult
meg. Vizsgalatainkat az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alapprogramok OTKA K-84291 ¢és K-109029 sz.
palyazatok tamogatasaval végeztiik.
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Triptofanszarmazékok reakcidja peroxomonoszulfat ionnal:
kinetika és mechanizmus

Reaction Between Tryptophan Derivatives and Peroxomonosulfate lon:
Kinetics and Mechanism

Melinda GOMBAR", Dr. Gabor LENTE', Prof. Istvan BANYAI?,
Dr. Attila KISS?, Prof. Istvan FABIAN'

1Department of Inorganic and Analytical Chemistry, Debrecen, Hungary;
2Department of Colloid and EnvironmentalChemistry, Debrecen, Hungary
3Department of Organic Chemistry Debrecen, Hungary

ABSTRACT

The biooxidation of amino acid tryptophan (W) has attracted wide interest, because it generates
several metabolites, which are clinically relevant substances [1]. To simulate the oxidation of W with
oxidants in living systems, peroxomonosulfate ion can give important details.

The main objective was to study the kinetics and mechanism of these reactions. All examined reaction
showed several overlapping consecutive steps. Spectrophotometric measurements were carried out to
determine the rate constants and to characterize the stoichiometry. NMR and LC-MS measurements were
performed to identify the initially formed intermediates in the reaction between L-tryptophan and
| peroxomonosulfate ion. This reaction showed a_behavior similar to that observed earlier in the tryptophan
oxidation with heme dioxygenases [2].

OSSZEFOGLALO

A triptofan oxidacidja soran szamos, a szervezet szamara fontos metabolit képzddik. A szervezetben
torténd biooxidaciojanak modellezésére peroxomonoszulfat-ion alkalmaztunk.

A kutatas célja a triptofanszarmazékok és peroxomonoszulfat-ion kozotti reakcid kinetikajanak és
mechanizmusanak vizsgalata, a sebességi allandok meghatarozasa, a sebességi egyenlet megadasa. A
vizsgalt reakciok mindegyike sorozatos, egymast atfed6 reakciolépésekben jatszodtak le. Az L-triptofan €s
peroxomonoszulfat-ion kozotti reakcio elsé 1épésében képzddd koztitermékeket azonositottuk. Ez a reakciod
hasonlé viselkedést mutatott a korabban Basran és mts. altal vizsgalt reakcidhoz, amely az L-triptofan hem
oxigenaz altal katalizalt oxidacidja [2].

Kulesszavak: triptofan, peroxomonoszulfat, oxidacio, kinetika, mechanizmus

[1]7J. Basran et al., J. Am. Chem. Soc. 2011, 133, 16251-16257.
[2] Graziella E. et al., Chem. Res. Toxicol.. 2008, 21, 1271-1283.

Acknowledgement: The research was supported by the EU and co-financed by the European Social
Fund under the project ENVIKUT (TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043) and Hungarian Scientific
Research Fund: OTKA NK 105156
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Transz-DO2A szarmazék ligandumok eléallitasa
és Mn**-komplexeik egyensulyi és kinetikai jellemzése

Synthesis, Equilibrium and Kinetic Properties of the Mn?>* Complexes
Formed with Trans-DO2A Derivative Ligands

NAGY Viktoria, GARDA Zoltan®, Prof. PLATA,S-IGLESIAS Carlos®,
Prof. TOTH Imre® és Dr. TIRCSO Gyula®

?Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technologiai Kar,
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
4032 Debrecen, Egyetem tér 1, Magyarorszag,
Tel.: +36-52-512-900/22374, Fax.: +36-52-518-660, e-mail: nagy.viktoria@science.unideb.hu
b Departamento de Quimica Fundamental, Universidade da Corufia,
Rua da Fraga 10, 15008, A Corufa, Spain.
Fax: +34 981 167 065

ABSTRACT

The contrast agents (CA’s) applied in Magnetic Resonance Imaging (MRI) are almost exclusively
Gd®* complexes, which in patients with severe renal failure might associated with the disease called
Nephrogenic Systemic Fibrosis (NSF). NSF has spurred the design and research of CA candidates which are
better tolerated in vivo (CA’s based on Mn*'or Fe** as biogenic metal ions). With an aim to find the best
ligand candidate for the Mn>" ion complexation (that would form highly stable and inert complex with Mn**
ion endowed with good relaxation properties) two 1,4,7,10-tetraazacyclododecane derivatives incorporating
the acetate pendants in trans position to each other, but being considerably more rigid (PC2A) or containing
ether-oxygen atoms (O2DO2A) in the macrocycle have been synthesized and studied. These structural
changes made to the parent trans-DO2A ligand result in formation of monoaquated Mn*" complexes with
acceptable relaxation parameters, stability and kinetic inertness.

OSSZEFOGLALO

Magneses Rezonancias Képalkotas (MRI) jelenleg piacvezeté kontrasztanyagai gadolinium(IIl)
alapuak, de a veseelégtelenségben szenvedd betegeknél detektalt Nefrogén Szisztémas Fibrozis (NSF)
betegség a biogén (szervezet kozeli) fémiont (pl. Mn®", Fe™', stb). tartalmazo jeldltek kutatésa felé mozditotta
a kutatokat. A Mn*"-ion komplexélasara leginkabb alkalmas komplexképz6 (azaz stabil és inert, ill. jO
relaxacios hatassal is bir) kifejlesztésén dolgozva két olyan 1,4,7,10-tetraazaciklododekan szarmazékot
vizsgaltunk, amelyekben az acetat karok transz helyzetiick, de vagy merev szerkezetlieck (PC2A), vagy a
gylriiben oxigén donoratomokat (O2DO2A) tartalmaznak. A transz-DO2A alapvegyiileten végrehajtott
ilyen szerkezeti valtoztatasokkal sikeriilt olyan Mn*-komplexeket eléallitani, amelyek a tartalmaznak
koordinalt vizmolekulat (ezaltal kielégitoek a relaxacios paramétereik), emellett elfogadhato stabilitassal és
kinetikai inertséggel is rendelkeznek.

Kulesszavak: ligandum szerkezetének hangolasa, Mn*"-komplexek, oldategyensiily, kinetikai
jellemzok, koordinalt vizmolekulak

Koszonetnyilvanitas: A kutatas a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szama ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unid tdmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult
meg. Vizsgalatainkat az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alapprogramok OTKA K-84291 és K-109029 sz.
palyazatok szintén tdmogattak.
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Két 0j triazaciklononan szarmazék rézkomplexeinek
egyensulyi és kinetikai sajatsagai

Equilibrium and Kinetic Properties of Cu(ll)-complexes
Formed with Two New Triazacyclononane Derivatives

VAGNER Adrienn’, HORVATH David', Dr. NOTNI Johannes?,
Prof. BRUCHER Emé', Dr. TOTH Imre’, Dr. BARANYAI Zsolt'

' Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen, Egyetem tér 1, H-4032,
2Radiopharmaceutical Chemistry, Technische Universitat Miinchen,
Walther-Meissner-Str. 3, 85748 Garching, Germany
e-mail: adrienn.vagner90@gmail.com

ABSTRACT

Nowadays one of the most sensitive imaging modality is Positron Emission Tomography (PET). Among
the P’ -emitting radiometals, ®*Ga [89% B"; 71, = 67.7 min] and *Cu [61% B; T;, = 12.7 h] are the most
promising radionuclides, therefore the chemistry and clinical use of their complexes is under intense scrutiny.'
The 1,4,7-triazacyclononane-1,4,7-triphosphinic acid (TRAP) derivatives are reported to be efficient Ga**
chelators.” Herein we summarize a detailed investigation on the equilibrium and kinetic behaviour of Cu(II)-
complexes formed with two TRAP derivatives, functionalized with propionic acid- (TRAP-Pr) and cyclohexyl-
propionicamide (TRAP-Cy) pendant arms. Our equilibrium studies indicats that the two TRAP derivatives
have high selectivity for Cu*-ion over the endogenous Ca*" and Zn*"-ions. The kinetic inertness of Cu(TRAP-
Pr) and Cu(TRAP-Cy) has been determined by monitoring the ligand exchange reactions with EDTA and
NOTA by UV/Vis spectrometry. The ligand exchange reactions of Cu(TRAP-Pr) and Cu(TRAP-Cy) take place
very slowly via spontaneous and proton-assisted dissociation of Cu(Il)-complexes.

OSSZEFOGLALO

Napjaink egyik legérzékenyebb orvosi képalkoté modszere a Pozitron Emisszios Tomografia (PET). A
B -sugarzo izotopok kozil a ®Ga [89% PB'; 11, = 67.7 perc] és a “Cu [61% B*; 11, = 12.7 6ra] rendkiviil
elényos radiokémiai sajatossagokkal rendelkeznek, ezért intenziv kutatdsok folynak komplexeik klinikai
vizsgalatokban torténé felhasznalasara.! Az 1,4,7-triazaciklonondn-1,4,7-trifoszfinat (TRAP) szarmazékok
hatékony Ga®* komplexképzéknek bizonyultak.” Munkank sorén vizsgaltuk két TRAP szarmazék, a propionsav
(TRAP-Pr) és a ciklohexil-propionamid (TRAP-Cy) oldallancokat tartalmazo ligandumok egyensulyi és
kinetikai sajatsagait. Az egyenstlyi vizsgalatok alapjan megallapithatd, hogy mindkét ligandum lényegesen
stabilisabb komplexeket képez Cu**-el, mint az endogén Ca*'- és Zn*"-ionnal. A Cu(TRAP-Pr) és Cu(TRAP-
Cy) kinetikai inertségét EDTA ¢és NOTA ligandummal lejatszodd cserereakcidin keresztil UV/VIS
spektrofotometrias mddszerrel tanulmanyoztuk. A Cu(TRAP-Pr) és Cu(TRAP-Cy) ligandumcsere reakcioi
rendkiviil lassan, a komplexek spontan és savkatalizalt disszociacioval jatszodnak le.

Kulcsszavak: réz, egyensuly, kinetika, mechanizmus, termodinamika

Koszonetnyilvanitas: A kutatis a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szama ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unid tdmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult
meg. Avizsgalatainkat az Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alap (OTKA K109029) szintén tamogatta.
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'T.J. Wadas, E. H. Wong, G. R. Weisman, C. J. Anderson, Chem. Rev. 2010, 110, 2858-2902.

2 J. Notni, P. Hermann, J. Havlickova, J. Kotek, V. Kubicek, J. Plutnar, N. Loktinova, P. J. Riss, F. Rosch, L.
Lukes, Chem. Eur. J. 2010, 16, 7174-7185.
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Novény novekedést serkentd baktériumtorzsek
tenyésztési koriilményeinek meghatarozasa

Determination of the Cultivation Conditions
of Plant Growth Promoting Bacteria

ABOD Eva, MARA Gyéngyvér, LANYI Szabolcs

Sapientia University, Faculty of Technical and Social Sciences, 530104 Miercurea Ciuc, Szabadsag
Square, 1., Harghita County, Tel./Fax.: +40266317121/+40266372099, e-mail:
tamaseva@sapientia.siculorum.ro, honlap: mttk.csik.sapientia.ro

ABSTRACT

The main aim of our study is the development of bacterial biopreparates based on organic matter
mobilizing microorganisms. In the course of our work the cultivation conditions of the five selected bacterial
strains (Pseudomonas protegens 3BS, P. Jessenii 17BS, Strenotrophomonas rhizophylia B21, Acinetobacter
jonsonii R16 and S. maltophylia AS14SGY2) were determined, as the nutrient content of the media, pH,
temperature, aeration, the effect of stirring and the amount of inoculum used.

Keywords: bacterial biopreparates, organic matter mobilization, cultivation condition

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk 6 célja szerves anyag lebontd mikroorganizmusokon alapulé bakterialis biopreparatumok
kifejlesztése. Munkank soran az &t kivalasztott baktériumtorzs (Pseudomonas protegens 3BS, P. Jessenii
17BS, Strenotrophomonas rhizophylia B21, Acinetobacter jonsonii R16 and S. Maltophylia AS14SGY2)
tenyésztési koriilményeit hataroztuk meg, mint a tipkozeg Osszetétele, pH, hémérséklet, levegdztetés, a
keverés hatasa és a hasznalt oltdanyagmennyiség.

Kulcsszavak: bakterialis biopreparatumok, szerves anyag mobilizalas, tenyésztési koriillmények
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Investigation of Plasticier Effect in Crosslinked Polyurethane Elastomers
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ABSTRACT

In our study we have compared the properties of plasticized crosslinked polyurethane elastomers
(CPU). Comparing the samples with different plasticizer concentration density, Shore A hardness were
carried out, moreover Dynamic Mechanical Thermal Analysis (DMA) measurements were made in wide
temperature range for determination of glass transition temperature and assessing the fine structure of
polyurethanes. The compatibility between the polymer and the plasticizer were examined with migration
test, which is necessary, because of different applications prescribe different limits.

Keywords: polyurethane, plasticizer, cross-linked elastomer, migration, DMA

OSSZEFOGLALO

Munkank soran térhalos poliuretan elasztomerek (CPU) lagyitasaval foglalkoztunk, mely soran a
kiilonbozo lagyitok hatasat illetve a kiilonbozo 1agyito tartalmil mintdk Gsszehasonlitasat siirliségméréssel,
Shore A keménység méréssel kovettiik, tovabba Dinamikus Mechanikus (DMA) vizsgalatokat végeztiink az
iivegesedési hdmérséklet meghatarozasara és a poliuretan finomszerkezetének megitélésére.

A polimer és az alkalmazott lagyitok Gsszeférhetdségét migracios tesztekkel is bizonyitottuk. Ezek a
tesztek nem utolsé sorban a szigorodod el6irasok illetve az eltéré felhasznalasi teriileten megkovetelt
hatarértékek miatt fontosak.

Kulcsszavak: poliuretan, lagyito, térhalds elasztomer, migracio, DMA
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Dehalogénezés és hidratalas foszfaurotropinokat tartalmazé
félszendvics Ru-komplexekkel

Dehalogenation and Hydration Reactions Catalyzed
by Half-sandwich Ru-complexes Containing Phosphaurotropines

BOLYOG-NAGY Evelin', Dr. UDVARDY Antal', FORGACS Viktoria',
Dr. HORVATH Henrietta?, Prof. JOO Ferenc'?, Dr. KATHO Agnes'

'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék,
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4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
tel.: (36)-52-512900, e-mail: katho.agnes@science.unideb.hu
honlap: http://fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

Biphasic hydration of nitriles and hydrodehalogenation of halogenated organic compounds are
catalyzed by [(p-cymene)RuCl,L] complexes (L = 1,3,5-triaza-7- phosphaadamantane and its N-benzyl
derivative). The catalytic activity is enchanced by addition of excess phosphine to the aqueous media.

OSSZEFOGLALO

Nitrilek hidratalasat és halogénezett szerves vegyiiletek hidrodehalogénezését katalizaljak a vizoldhato
[(p-cymene)RuCl,L] komplexek (L = 1,3,5-triaza-7- phosphaadamantan és annak N-benzil szarmazéka). A
kétfazist rendszerek vizes kozegéhez foszfint adagolva a katalitikus aktivitas fokozhato.

Kulcsszavak: halogénezett vegyliletek, hidratalas, hidrodehalogénezés, homogén katalizis, nitril

Koszonetnyilvanitas

A kutatis a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamia ENVIKUT projekt és a TAMOP
4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 Nemzeti Kivalosag Program cimi kiemelt projekt keretében az Europai Uniod
tamogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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POSZTEREK

Cink réteggel bevont acél hordozé oxidaciéval szembeni ellenallasanak
novelése szol-gél szilika bevonatok altal

Improvement in the Oxidation Resistance of Zinc
Coated Steel Substrates by Sol-gel Derived Silica Coatings

Nicoleta COTOLAN ', Eméke ALBERT ?, Gabriella SZABO',
Zoltan HORVOLGY/?, Liana-Maria MURESAN'
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400028 Cluj-Napoca, str. Arany Janos nr.11, Romania
*Budapest University of Technology and Economics, Faculty of Chemical Technology and Biotechnology,
Department of Physical Chemistry and Materials Science, Centre for Colloid Chemistry,
H-1521 Budapest, Budafoki ut 6-8, Hungary

ABSTRACT

The present work is focused on the preparation and characterization of new types of
environmentally friendly compact and mesoporous sol-gel coatings for corrosion protection of
electrolytically or thermally obtained zinc coatings on steel substrates. Mesoporous silica layers
were prepared by dip-coating method, by using cationic or non-ionic surfactant (CTAB, Pluronic)
templates and some of them were loaded with an effective corrosion inhibitor (1H-benzotriazole,
BTA). Some other layers were rendered hydrophobic by silylation. Corrosion tests were carried for
the sol-gel modified electrolytic and thermally obtained Zn coatings. The best improvement was
obtained with silylation of the different layers independently of their type.

Keywords: sol-gel coatings, mesoporous coatings, corrosion inhibitor, silylation.

OSSZEFOGLALO

A jelen dolgozat elektrolitikus vagy termikus Uton, acél hordozoén kialakitott cink feliiletek
korr6zio védelmére létrehozott 1) tipust, kornyezetbarat kompakt és mezoporusos szol-gél
bevonatok készitésérdl és jellemzésérdl szamol be. A mezoporusos szilika rétegek kationos és
nemionos (CTAB, Pluronic) templatok felhasznéaldsaval, martasos modszerrel késziiltek, és a
mintdk egy részébe korr6ziod inhibitort (1H-benzotriazole, BTA) is inkubaltunk. A mintdk egy
részét szililezéssel hidrofobizaltunk. A korrdzios mérések soran 6sszehasonlitottuk az elektrolitikus
¢s a termikus modszerrel nyert cink bevonatok korr6zi6 ellenes hatdsat. Megfigyelhetd, hogy a
legjobb eredmény a rétegek hidrofobizalasaval érhet6 el fliggetleniil ezek tipusatol.

Kulesszavak: szol-gél bevonatok, mezoporusos rétegek, korrdzio inhibitor, szililezés

Koszonetnyilvanitas: A munkit a Nemzeti Fejlesztési Ugynokség (magyar-roman bilateralis
egylittmiikodés, SOLGELCOR, T¢éT 12 RO-1-2013-0011, 664/2013) tamogatta.
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A matrix effektus kikiiszobolése antipszichotikumok
tejbdl valé meghatarozasa esetében

Elimination of Matrix Effect in Case of Antipsychotics’ Determination
from Milk Samples

DONATH-NAGY Gabriella, VANCEA Szende, OSZ Bianca, FAZAKAS Eméke

University of Medicine and Pharmacy of Tg. Mures, Faculty of Pharmacy, Department of Physical
Chemistry, Tg. Mures, 540139, Gh. Marinescu str. 38, tel. 0265 215551
e-mail address: gdonath2003@yahoo.com

ABSTRACT

The antidepressive and antipsychotic drugs like fluoxetine, norfluoxetine, olanzapine, risperidone and
citalopram are the most commonly used in the therapy of depression and psychosis. In case of their
determination from milk samples the matrix effect occurs very often.The aim of our work was the
elimination of matrix effect by the most commonly used methods, like modifying the composition of mobile
phase, modifying the injected volume, use of internal standard, optimizing the sample preparation, dilution,
modification of pH, liquid-liquid extraction, protein precipitation.

OSSZEFOGLALO

Az antipszichotikumok és antidepresszansok, koziilik is a fluoxetin, norfluoxetin, olanzapin,
tartoznak. Tejbdl valo meghatarozasukkor gyakran jelentkezik a matrix effektus. Munkank célja a fellépd
matrix effektus kikiiszobolése a leggyakrabban hasznalt modszerek segitségével, mint pl. a mozgofazis
Osszetételének valtoztatasa, az injektalt térfogat valtoztatasa, belsé standard hasznalata, a mintaelOkészités
optimalizalésa, higitdsok, pH valtoztatas, folyadék-folyadék extrakcio, fehérje kicsapas.

Kulesszavak: antipszichotikumok, LC-MS/MS, matrix effektus
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Iridium(l)-NHC komplexek katalitikus alkalmazasa
Catalytic Application of Iridium(l)-NHC Complexes
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ABSTRACT

Most synthetic pharmaceutical agents can be found in racemic mixtures, thus their transformation to
enantiopure products is important. Dynamic kinetic resolution (DKR) offers new pathways for the
production of enantioriched substances with high yields and selectivities. The aim of our work was to
explore the catalytic activity of Ir-N-heterocyclic complexes in the racemization of secondary alcohols. This
Ir(I) complex is catalytically active in hydrogen transfer reactions, too.

OSSZEFOGLALO

A legtobb szintetikus gyogyszer hatdanyag valamilyen racém formaban talalhaté meg, ezért fontos az
atalakitasuk enantiotiszta termékekké. A dinamikus kinetikus rezolvalas (DKR) révén az eredeti racém elegy
nagy konverzidval és kiralis hatékonysaggal a kivant enantiotiszta vegyiiletté alakithato. Ezen folyamatok
megvalositasara Ir(I)-N-heterociklusos karbén komplexeket alkalmaztunk. Emellett a vizsgalt katalizator jo
aktivitast mutatott hidrogén transzfer reakciokban is.

Kulcsszavak: racemizacid, dinamikus kinetikus rezolvalas, iridium-N-heterociklusos karbén
komplex, hidrogén transzfer reakcid, vizoldhat6 ligandum

Koszonetnyilvanitas:
A kutatds a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamu ENVIKUT projekt keretében, az Europai Unid
tdmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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On kinyerése hulladék nyomtatott aramkori lemezek feldolgozasakor
keletkezett masodlagos anyagaramokbél

Recovery of Tin from Secondary Streams Obtained
in the Processing of Waste Printed Circuit Boards
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ABSTRACT

The recovery of tin was achieved through direct anodic dissolution coupled with the simultaneous
electrowinning of tin at the cathode using a compartmented electrochemical cell. The structure and
morphology of the obtained tin deposits were characterized using SEM and EDAX measurements. The
optimal operating conditions were identified based on the influence of current density and electrolyte
composition on the main technical performance indicators.

Keywords: Tin recovery, waste printed circuit boards, anodic dissolution, electrowinning, secondary
stream

OSSZEFOGLALO

Kutatasaink soran ont allitottunk el6 hulladék nyomtatott aramkori lemezek feldolgozasakor
keletkezett masodlagos anyagaramokbol kozvetett anodikus kioldas valamint elektrolitikus onlevalasztas
segitségével. Az eldallitott on réteget szerkezetileg és morfoldgiailag jellemeztiik SEM valamint EDAX
segitségével. Az optimalis miikddési koriilményeket a fébb miiszaki teljesitménymutatok aramsiiriiség és
elektrolit Gsszetétel fiiggdsége alapjan identifikaltuk.

Kulcsszavak: On kinyerés, hulladék nyomtatott dramkori lemezek, anodikus kioldas, elektrolitikus
fémlevalasztas, masodlagos anyagaram
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POSZTEREK

Hg, As és Sb optikai emisszids spektrometrias eljarassal torténo
meghatarozasanak teljesitményjellemzéi,
kapacitivan csatolt mikrofaklyas plazmat alkalmazva

Figures of Merit in the Hg, As and Sb Determination using Capacitively
Coupled Plasma Microtorch Optical Emission Spectrometry

FRENTIU Tiberiu !, DARVASI Jend ', CADAR Sergiu®, PONTA Michaela'

1Babe§-Bonai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, 400028 Kolozsvar,
Arany Janos utca 11 szam, tel. 0264-593833, edarvasi@chem.ubbcluj.ro
% National Institute for Research and Development of Optoelectronics Bucharest, Research
Institute of Analytical Instrumentation, Donath 67, 400293 Cluj-Napoca, Romania

ABSTRACT

The figures of merit in the determination of Hg, As and Sb by low power and lor argon consumption
capacitively coupled plasma microtorch optical emission spectrometry were determined. The mercury cold
vapour were chemical generated using tin chloride solution in HCI medium and non-conventional sono-
induced method in formic acid. Arsenic and antimony derivatisation to hydrides was performed with sodium
borohydride in thje presence of L-cysteine in diluted HCI solution. Discussion about the advantages of the
methods in comparison with conventional methods is presented.

Keywords: capacitively coupled plasma, optical emission spectrometry, mercury, arsenic, antimony.

OSSZEFOGLALO

Higany, As ¢és Sb analizisére alkalmazott kisméretii €s alacsony argonfogyasztast kapacitivan csatolt
mikrofaklyas plazma emisszios mikospektrométer analitikai teljesitményjellemzéit hataroztuk meg.

A higany meghatarozasnal hideggdz modszert alkalmaztunk on-klorid felhasznaldsaval sdsavas
kdzegben és egy nem hagyomanyos modszert hangyasavas kozegben ultrahang indukalassal. Arzén és
antimon esetében a hidridfejlesztés natrium-tetrahidroborattal tortént hig sdsavas kdzegben L-cystein
jelenlétében. Bemutattuk az alkalmazott mddszerek elonyeit a hagyomanyos eljarasokkal szemben.

Kulesszavak: kapacitivan csatolt plazma, emisszios spektrometria, higany, arzén, antimon.
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A Taguchi médszer alkalmazasa a cink klorid komplexek eltavolitasara
anion tipusu ioncserél6é gyantak segitségével

Design of Experiments for Zinc Removal as Zinc Chloride Complexes
on an Anion Exchange Resin Using Taguchi Method

Emilia GILCA, Andrada MAICANEANU, Petru ILEA

Babes-Bolyai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,
Department of Chemical Engineering, 11 Arany Janos, 400028 Cluj Napoca, Romania

ABSTRACT

Ion exchange process is used in different applications, recently to separate species from the spent
hydrochloric acid. Relative high cost of exchangers requires more efficient use, therefore the need to find
optimum conditions of usage are an important requirement. The present paper deals with optimization of
various batch parameters for the removal of zinc chloride complexes from aqueous solutions by Amberlite
IRA410 resin using Taguchi’s optimization methodology. Three levels adsorption parameters such as initial
zinc concentration, temperature, resin quantity, acid concentration and stirring rate were considered to
investigate the influence over the adsorption capacity of zinc onto Amberlite IRA410 resin..

OSSZEFOGLALO

Napjainkban a kutatasban egyre elterjedtebb az ioncserén alapuld eljarasok melyek kiilonb6zo
nehézfémek eltavolitasara alkalmazhatéak. Az ioncseréld gyantak relativ magas koltségei miatt fontos
kovetelmény az optimalis hasznalati feltételek meghatarozasa, amely egy donté faktor egy hatékonyabb ipari
alkalmazasra. Jelen dolgozat a cink klorid komplexek eltavolitasaval és a kisérleti paraméterek
optimalizalasaval foglalkozik a Taguchi modszer felhasznalasaval Amberlite IRA 410 gyantdkon. Az
Amberlite IRA 410 gyanta adszorpcids kapacitasa a cink kezdeti koncentracidja, homérséklet, gyanta
mennyiség, sav koncentracio illetve a keverési sebesség fliggvényében volt tanulmanyozva.
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POSZTEREK

A molekularis dokkolas tanulmanyozasa a rezevatrol szarmazékoknak
az Arachis hypogaea sztilén szintaz kristalyszerkezetén

Molecular Docking Studies of Resveratrol Derivatives on the Crystal
Structure of Stilbene Synthase from Arachis Hypogaea

Alexandra M. HARSA, Teodora E. HARSA, and Mircea V. DIUDEA

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Kémia tanszék, Arany Janos Utca, 11,
Kolozsvar, Tel. 0264 / 59 38 33, Fax 40-264-590.81, maria_sanda_13@yahoo.com,
harsa.teodoraelena@yahoo.com, diudea@chem.ubbcluj.ro, www.chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT

The polyphenolic alcohol resveratrol has demonstrated promising activities for the prevention and
treatment of cancer. A docking method that predicts the bound conformations of flexible ligands
(resveratrol) to macromolecular (1Z1F) targets has been developed and tested, in combination with a new
scoring function that estimates the free energy change upon binding. '**Molecular docking approach using
Lamarckian Genetic Algorithm was made on classes of resveratrol.

Keywords: Rezevatrol, AUTODOCK Vina, Docking, K6tési affinitas, 1Z1F receptor

OSSZEFOGLALO
A rezevatrol egy olyan polifenol alkohol, mely igéretesnek bizonyul a rak megel6zésében és

ligandumok (rezveratrol) és a makromolekulak (1Z1F) kozott, melyet kombinalva egy uj pontozasi
funkcioval megbecsiilheté a szabadenergia valtozasa."™® A rezevatrol osztalyokra a molekularis dokkolasi
megkdzelités a Lamarcki Genetikus Algoritmus alapjan tortént.

'Venturelli S et al. (2013) doi:10.1371/journal.pone.0073097
? The RCBS Protein data bank. [http://www.rcsb.org/pdb].
‘. Trott, A. J. Olson, (2010)., J. Comput. Chem., 31 455-461.
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A molekularis dokkolas tanulmanyozasa a szerotonin szarmazékoknak
az emberi PPAR gamma ligandum-koté doménnek a indometacin
és nitro-233 komplexében

Molecular Docking Studies of Serotonin Derivatives
on the Human PPAR Gamma Ligand-binding Domain
in Complex with Indomethacin and Nitro-233

Teodora E. HARSA, Alexandra M. HARSA, Mircea V. DIUDEA

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmeérnoki Kar, Kémia tanszék, Arany Janos Utca, 11,
Tel. 0264 / 59 38 33, Fax 40-264-590.81, harsa.teodoraelena@yahoo.com,
maria_sanda_13@yahoo.com, diudea@chem.ubbcluj.ro, www.chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT

Serotonin, 5-hydroxytryptamine, is one of the class of monoamine neurontransmitters, all of which
have a chemical template comprised of a basic amino group separated from an aromatic nucleus by a two
carbon aliphatic chain'. In this paper we propose an easier user-friendly docking protocol for docking
serotonin with target protein (3ADX) that utilizes AutoDock for docking operations.>’

Keywords: Szeratonin, AUTODOCK Vina, Dokkolas, Ko6tési affinitas, 3ADX.

OSSZEFOGLALO

A szerotonin, 5-hidroxi-triptamin, a monoamino neurontransmiterek osztalydba tartozik, melyek
mindegyike rendelkezik egy olyan kémiai sablonnal amelyben egy aromas béazikus aminocsoport el van
valasztva egy két szénatomos alifas lanccal." A kutatisunk soran tanulmanyoztunk a szerotonin esetében egy
felhasznalo-barat AutoDock dokkolasi modszert a fehérjén (3ADX).>

! Brodfuehrer et al, J. Org. Chem., 62,1997, 9192-9202.
2 0. Trott, A. J. Olson, J. of Comput.Chem., 31,2010, 455-461.
* The RCBS Protein data bank. [http://www.rcsb.org/pdb].
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A ,,pozitiv gadolinium anomalia” vizsgalata a debreceni varosi
szennyvizben induktiv csatolasu plazma tomeg spektrometrias médszerrel

»Positive Gadolinium Anomaly” in the Waste Water of Debrecen City
Studied by ICP MS/MS Spectroscopy

Dr. JURCA Tiinde', Dr. BRAUN Mihaly?, Dr. KALMAN Ferencz Krisztian *, Dr. TOTH Imre®

'Nagyvaradi Egyetem, Gyogyszerészeti Tanszék,
Universitatii nr. 1, Romania, 0040722476454, jurcatunde@yahoo.com
2 Magyar Tudomanyos Akadémia, Atommagkutaté Intézet, Bem tér 18/c, Debrecen, Magyarorszag,
0036305794850, braun.mihaly@atomki.mta.hu
®Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék,Egyetem tér 1 sz.,
Debrecen Magyarorszag 0036204554383, imre.toth@science.unideb.hu

ABSTRACT

The clearance of the Gd-based MRI contrast agents from the human body happens through the kidney.
This is the origin of the positive gadolinium anomaly discovered in the surface water close to the large
hospitals all over the word. Our aim was to detect these phenomena in the waste water of Debrecen by
inductive coupled plasma mass spectroscopy (Agilent 8800 Tripple Quad) using MS/MS mode via the '>'Gd
and "**Gd isotopes.

OSSZEFOGLALO

A Gd-tartalmit MRI kontrasztanyagok a vesén keresztiil iiriilnek ki a betegek szervezetébdl. A vilag
nagy korhazainak kozelében ez okozza a felszini vizekben a Gd-koncentracido megnovekedését, a ,,pozitiv
gadolinium anomaliat”. Vizsgalataink soran ezt a jelenséget mutattuk ki Debrecen varosi szennyvizében
induktiv csatolast tomeg spektrometrias modszerrel (Agilent 8800 Tripple Quad), MS/MS médban a '*'Gd
és "*Gd izotdpok alapjan.

Kulesszavak: ICP-MS, szennyviz, gadolinium, kontrasztanyag

Koszonetnyilvanitas: A kutatds a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamiit ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unid tdmogatdsaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult
meg
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A savas el6kezelés hatasa a vorosiszap katalitikus tulajdonsagaira

Influence of Acidic Treatment of Red Mud on Its Catalytic Properties

JUZSAKOVA Tatjana PhD', Prof. Dr. REDEY Akos', FRATER Tamas PhD’,
Dr. CSAVDARI Alexandra?, KOVACS Zsdfia', Dr. DIOSSY Laszlé®
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8360 Keszthely, Festetics u. 7.

ABSTRACT

The purpose of catalytic (hydro)cracking is to break high molecular weight hydrocarbons into smaller
fragments of suitable volatility to permit their use as fuels. Acid catalyst are usually used. Red mud contains
Si0,-MgO, Al,03-Si0,, Si0,-Zr0,, Si0,-Ti0, mixed oxide components which have acidic features and are
required during the cracking step. Therefore red mud can be utilized as cracking catalyst. The untreated and
treated red mud was studied. The samples were treated with sulfuric and nitric acids to reduce the pH values
from 12.2 to ~3.5. The untreated dried red mud has 12.2 m*/g surface area determined by BET method. The
surface area of red mud increases after acid treatment. The acidity of samples was studied using the pulse
chemisorption of ammonia (NH;) probe molecule. Also the acid treatment significantly increases the number
of acid sites (Lewis and Bronsted types) on surface of red mud. NH; sorption and BET data are compared
with red mud catalytic test on hydrocracking of hydrocarbons (n-paraffin and /or aromatics).

OSSZEFOGLALO

A Kkatalitikus (hidro)krakkolas f6 célja hogy nagy molekulatomegii szénhidrogéneket - adott
illékonysagn - kisebb fragmentumokka tordeljiik, motorhajtdoanyag-cléallitas céljabol. Erre a célra
rendszerint savas katalizatorokat alkalmaznak. A voOrosiszap tobbek kozott olyan kevert oxidokat is
tartalmaz, mint a Si0,-MgO, Al,0;3-Si0,, Si0,-ZrO, vagy Si0,-TiO,, melyek savas karakteriek, ami
feltétele a krakkolasi aktivitasnak. A vordsiszap alkalmazhatdsagat eredeti formajaban, valamint elékezelés
utan is vizsgaltuk. Utobbi esetben a vordsiszapot hokezelésnek, ill. kénsavas vagy salétromsavas
elokezelésnek vetettiik ala, igy a pH értéke 12,2 és kb. 3,5 kozotti értékre csokkent. A nem eldkezelt,
szaritott vorosiszap fajlagos feliilete 12,2 m*/g-nak adédott (BET modszer). A savas el6kezelés a vorosiszap
felilletét minden esetben novelte. A mintak savassagat pulzald kemiszorpciéval (ammonia) vizsgaltuk.
Tapasztalataink azt mutattdk, hogy mind a Bronsted, mind a Lewis tipusi savas kotéhelyek szamanak
névekedésével jelentdsen nétt az NH; szorpcid. A felillet-meghatarozas soran kapott mérési eredményeket
Osszehasonlitottuk a vordsiszap felhasznalasara iranyuld kisérleteinkben (n-paraffinok, aromas vegyiiletek
hidrokrakkolasi reakcidja) tapasztaltakkal és vizsgaltuk az ezek kozotti 6sszefiiggést.

Kulcsszavak: vorosiszap, ammonia szorpeid, BET, szénhidrogének hidrokrakkolasa
Koszonetnyilvanitas

Jelen munka az Eurdpai Unidé tamogatasaval és az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval
késziilt, a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0071 projektek keretében.
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POSZTEREK

Funkcionalizalt ciszpentacin szarmazékok sztereokontrollalt szintézise

biciklusos B-aminosavakbdl gylirlinyité metatézissel

Stereocontrolled Synthesis of Difunctionalized Cispentacin Derivatives
Through Ring-opening Metathesis of Bicyclic -amino Acids

KISS Lorand,' KARDOS Marton,' FORRO Eniks,' FULOP Ferenc'?

'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: +36-62-546809, E-mail: kiss.lorand@pharm.u-szeged.hu
http://www2.pharm.u-szeged.hu/gyki/uj

ABSTRACT

A novel and efficient stereocontrolled one-step synthetic approach toward new divinylated
cispentacins and oxacyclic cispentacin stereoisomers, as promising scaffolds in peptide chemistry and in the
synthesis of novel functionalized substances, has been developed by ring-opening metathesis reaction of
norbornene- or oxanorbornene B-amino acids with ethylene in the presence of several Ru catalysts.

OSSZEFOGLALO

Norbornén- illetve oxanorbornénvazas -aminosav szarmazékokbol kiindulva, ruténium vegyiiletek
altal katalizalt sztereokontrollalt gytirlinyitd metatézissel sikeresen allitottunk el6 uj, divinil-szubsztitualt
ciszpentacin valamint tetrahidrofuranvazas -aminosav sztereoizomereket. A szintetizalt vegyiiletek értékes
monomerként funkcionalhatnak mind Gjtipusu peptidek, mind pedig kiilonb6z6 funkcionalizalt biomolekulak
szintéziseihez is.

Kulcsszavak: ciszpentacin, metatézis, sztereokontrollalt reakcio, gylirinyitas, funkcionalizalas
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POSZTEREK

Hidrogénfejlesztés nemesfémekkel moédositott TiO, fotokatalizatorok
alkalmazasaval lathaté fényl megvilagitas mellett

Hydrogen Production Using Noble Metal Deposited TiO,
Photocatalysts Irradiated with Visible Light

Akos KMETYKO, Prof. Andras DOMBI, Prof. Klara HERNADI

Research Group of Environmental Chemistry,
Faculty of Science and Informatics, University of Szeged,
Tisza L. krt. 103. H-6720, Szeged, Hungary
(Tel.: +36 62 544 338, e-mail: kmetykoakos@chem.u-szeged.hu)

ABSTRACT

In this present work Au, Pt, Rh and Ru nanoparticles were deposited onto different kinds of TiO,
photocatalysts by chemical reduction. The photocatalytic H, production performance of these catalysts was
thoroughly compared in visible light irradiated (Ay.x=425 nm) suspensions in the presence of various
organics. The effect of different aspects was examined: the noble metal particle size, the crystal phase and
particle size of the titania and the quality of the decomposed organic compounds. Co-deposition of different
noble metals on TiO, and temperature dependence of the photocatalytic processes were also investigated.

OSSZEFOGLALO

Jelen munka keretében Au, Pt, Rh és Ru nanorészecskéket valasztottam le TiO, fotokatalizatorok
felilletére kémiai redukcid segitségével. Ezen katalizatorok fotokatalitikus hidrogénfejleszté képességét
vizsgaltam lathat6 hullamhossz-tartomanyt (A, = 425 nm) megvilagitas mellett kiilonb6z6 szerves aldozati
reagensek jelenlétében. Szamos reakciokoriilményt optimalizaltam tobbek kozt a nemesfém-részecskeméret,
a titan-dioxid kristalyfazisa €és részecskemérete, valamint a lebontandd szerves vegylilet anyagi mindsége
alapjan. Emellett vizsgaltam két kiilonb6z6 nemesfém egyideji levalasztasanak lehetdségét és a
fotokatalitikus folyamatok hémérsékletfiiggését is.

Kulcsszavak: nemesfém nanorészecske, hidrogénfejlodés, titan-dioxid, lathato fény, kémiai redukcio
A kutatis a TAMOP 4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 Nemzeti Kivalosag Program cimii kiemelt projekt

keretében zajlott. A projekt az Eurdpai Uni6 tdmogatasaval, az Eurdpai Szocidlis Alap tarsfinanszirozasaval
valosul meg.
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POSZTEREK

Nehézfémek eltavolitasa elektrokinetikai modszer alkalmazasaval

Removal of Heavy Metals Using Electrokinetic Remediation Process

Carmen MANZATU", Boldizsar NAGY', Anamaria TOROK",
Ceccarini ALESSIO?, Cornelia MAJDIK'

1Babe§-Bonai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering, Department of Chemical,
11 Arany Janos, 400028 Cluj Napoca, Romania
2Departament of Chemical, 35 Risorgimento, Pisa, ltaly

ABSTRACT

Electrokinetic (EK) remediation has a good potential to simultaneously remove heavy metals,
radionuclides, organic compounds from soil. This technology involves the application of direct electrical
current (DC) with low potential and low intensity across two electrodes to remove charged contaminants.
Electrokinetic remediation is a controlled application of electrical migration and electroosmosis together
with the electrolysis reactions at the electrodes.

In our study was investigating the feasibility of removing heavy metals from polluted marine sediment
obtained from Livorno (Italy) port using in-situ technology. At first, the properties of the sediment were
analyzed using different methods. It was determinate the humidity, apparent density, water salinity
(seawater), NaCl, Cl, and sodium metabisulfite (Na,S,0s) content. During the electrokinetic remediation
process carbon cloth cathode material was tested. Following the removal process it was measured the soil pH
and electron conductivity.

In conclusion, studying the mechanism of the process, sediment fragmentation has occurred in
different parts (five parts), whereas the heavy metals ions is transported (in highest amount) in on one side of
the vessel. Also, it was followed with a change in color (ferruginous), which confirms the presence of heavy
metals in this part of sediment.

The obtained laboratory results will be applied in an industrial remediation process in port Livorno.

OSSZEFOGLALO

Az  elektrokinetikai  remediacios  technikak lehet6séget nyujtanak  kiilonb6zo  tipusu
talajszennyez6dések (nehézfémek, radioaktiv izotopok és szerves vegyiiletek) egyideju eltavolitasara. Ez a
technologia alacsony potenciald illetve intenzitasu elektromos aram (DC) két elektrod kozé torténd kozvetlen
bevezetésén alapszik. Az elektrokinetikai remediacié az elektromos migracio és elektroozmozis egylittes
ellendrzott alkalmazasa az elektrodokon végbemend elektrolizisessel egyiitt. Jelen kutatas célja a livornoi
technologia segitségével. A kutatas kezdeti Iépéseként meghataroztuk a tengervizi iledék
nedvességtartalmat, latszolagos stirtiségét, sotartalmat (NaCl, Cl, és Na,S,0s ). Az elektrokinetikai
remediacids folyamatokban szén elektrodokat hasznaltunk. A nehézfémek koncentracid valtozasa mellett
mértiik az iiledék pH-at és vezetoképességét.

A folyamat mechanizmusanak meghatarozasara részletesen tanulmanyoztuk a nehézfém ionok
vandorlasat, a kijelolt 6t liledék fragmentumban. A nehézfémek jelenlétét és transzportjat az iiledék
szinvaltozasa kisérte.

A kisérleti eredmények hozzajarulnak egy ipari remedidcids folyamat kidolgozasahoz, mely a
kovetkezokben a livornoi kikotdben kertil alkalmazasra.

Kulesszavak: elektrokinetikai remediacid, nehézfémek, tengeri tiledék
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POSZTEREK

Maédositott grafit/hemin/kitozan elektrod: elektrokémiai jellemzés
és a sebességallandé meghatarozasa ciklikus
valamint négyszoghullam voltammetriaval

Modified Graphite/hemin/chitosan Electrode:
Electrochemical Characterization and Ks Determination Using Cyclic
Voltammetry and Square Wave Voltammetry

MARES Georgeta Maria kdzépiskolai tanar, doktor , Graziella Liana TURDEAN docens,
lonel Catalin POPESCU egyetemi tanar

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmerndki Kar, Kolozsvar
Arany Janos utca 11, RO-400028, Cluj-Napoca, tel:40-264-593833, fax:40-264-590818
web: http://chem.ubbcluj.ro;
»Aurel Popp” Mivészeti Liceum, Szatmarnémeti
Jean Calvin utca 6-10, Satu Mare, RO-440114; tel. 0261-716123; e-mail: gmares73@yahoo.com

ABSTRACT

Iron(IIT)-protoporphyrin-IX (hemin, Hm), one of the most important biological substances is strongly
adsorbed on the carbonaceous electrode materials, especially on pyrolytic graphite (PG). On the
graphite/hemin modified electrode (G/Hm) was attached a polymer chitosan film. The performance of the
graphite/hemin/chitosan modified electrode (G/Hm/Chit) was investigated by cyclic voltammetry (CV) and
square wave voltammetry (SWYV) at different experimental conditions (scan rate, frequency). It was calculate
the kinetic parameter Ks, the standard rate constant of electron transfer

Keywords: modified electrode, chitosan, hemin

OSSZEFOGLALO

A vas(Ill)-protoporfirin-IX(Fe(IIl)P), azaz hemin (Hm), mely a biologiai szempontbol rendkiviil
fontos anyagok egyike, a grafit (G) feliiletére adszorpcidval rogzitheto és grafit/hemin (G/Hm) moédositott
elektrod allithatd elo. A keletkezett elektrod feliiletére kitozan polimer film rdgzithetd. A
grafit/hemin/kitozan (G/Hm/Chit) elektrod elektrokémiai viselkedésének tanulméanyozasara altalunk hasznalt
modszer a ciklikus voltammetria (CV) illetve a négyszoghullam voltammetria (SWV). Tanulmanyozas
targyat képezte: a pasztazasi sebesség, a frekvencia hatdsa az elektrod altal adott valaszra illetve a Ks
kinetikai paraméter kiszamitasa

Kulesszavak: modositott elektrod, kitozan, hemin
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POSZTEREK

Osszehasonlité tanulmany az ICP-AES és ATR technikat hasznalva
ot Salvia officinalisbdl ered6 termékbal

Comparative Study of Five Herbal Products from Salvia Officinalis using
ICP-AES and ATR Techniques
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ABSTRACT

Salvia officinalis is a herb from southern Europe and Mediterranean region, recommended as a natural
remedy to treat and cure high blood pressure, intestinal and stomach diseases and airway inflammation. In
this study, the sage was analyzed in the form of alcoholic extracts, oil, capsules, tea and 13 elements were
determined by the use of Inductively Coupled Plasma Atomic Emission Spectrometry techniques, and ATR

spectra were performed with Perkin Elmer Spectrum One-FTIR.

OSSZEFOGLALO

A Salvia Officinalis egy gydgynovény, amely Dél-Eurdpabodl és a mediterran régiokbol szarmazik, és
mint természetes orvossag hasznaljak a magas vernyomas, a gyomor ¢és bélrendszer, a 1égutak gyulladasanak
kezelésére. Ebben a vizsgalatban a zsalyat elemeztiik, alkoholos kivonat, olaj, kapszula és tea formajaban és
meghataroztunk 13 fémet, felhasznalva az atomemisszids spektroszkopiat induktiv csatolasu plazmaval és az

ATR-t Perkin Elmer Spektrofotométerrel.

Kulcsszavak: novényi termékek, Salvia officinalis, ICP-AES, ATR technika
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POSZTEREK

Vizoldhaté Ru(ll)-NHC komplex katalizatorok alkalmazasa
hidrodehalogénezési reakciékban

Application of Ru(ll)-NHC Complex Catalysts
in Hydrodehalogenation Reactions

MAROZSAN Natalia', Dr. HORVATH Henrietta?, ERDEI Aniko',
Dr. PAPP Gabor?, Prof. Dr. JOO Ferenc'?

'Debreceni Egyetem, Természettudomanyi és Technoldgiai Kar, Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék,
*MTA-DE Homogén Katalizis és Reakciémechanizmusok Kutatocsoport,
Debrecen, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
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ABSTRACT

Disposal of halogen-containing compounds is becoming increasingly important as their quantity in the
environment has increased significantly in recent decades. In the process of hydrodehalogenation carbon-
halogen bonds are broken and the halogen atom is replaced by a hydrogen, so the reaction allows removal of
these harmful compounds. In this work we have investigated hydrodehalogenation of aliphatic and aromatic
hydrocarbons using water-soluble Ru(II)-N-heterocyclic complex catalysts.

OSSZEFOGLALO

A veszélyes halogéntartalmu vegyiiletek artalmatlanitasa egyre fontosabba valik, hiszen mennyiségiik
kornyezetiinkben jelentésen megndtt az utobbi évtizedekben. A hidrodehalogénezés soran a szén-halogén
kotés felszakad és a halogén atom helyére egy hidrogénatom 1ép; igy a folyamat lehetdséget nyujt ezen
anyagok lebontasara. Munkank soran halogéntartalmu alifds és aromas vegyiiletek hidrodehalogénezését
vizsgaltuk vizoldhato Ru(II)-N-heterociklusos karbén komplex katalizatorokkal.

Kulcsszavak: hidrodehalogénezés, halogéntartalmu vegyliletek, homogén katalizis, N-heterociklusos
karbén, Ru(Il)-katalizatorok

Koszonetnyilvanitas: A kutatdis a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szama ENVIKUT
projekt keretében, az Eurdpai Unid tdmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valdsult
meg.

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2014 113



POSZTEREK

Pirimidin szarmazékok QSAR tanulmanyozasa

QSAR Study on Pyrimidines
Raluca F. MATIES, Mircea V. DIUDEA

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmerndki Kar, Kémia tanszék,
Arany Janos Utca, 11, Tel. 0264-59 38 33, Fax 40-264-590.81,
raluca_maties@yahoo.com, diudea@chem.ubbcluj.ro, www.chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT

This paper presents a QSAR study conducted on a set of 35 pyrimidines, downloaded from Pubchem
database, using the concept of hypermolecule. The results show a good modeling for log P with the
correlation-weighted descriptor and some topological indices derived from Cluj matrices, and also with the
calculated HOMO energy levels of the molecules of the studied set. The best model has been validated with
an external test set that prediction was made on the clusters of similarity, correlation being higher than the
model.

Keywords: pyrimidines, hypermolecule, QSAR, Cluj matrices, log P

OSSZEFOGLALO

Ezen tanulmany 35 pirimidin szarmazék (Pubchem adatbazisl) QSAR vizsgalatat mutatja be
felhasznalva a hipermolekula fogalmat. A tanulmanyozott molekulak esetében az eredmények jo korrelaciot
mutattak a log P modellezése esetében a korrelacioval stlyozott leiroval, néhany Cluj matrixokbol
szarmaztatott topoldgiai indexszel, valamint a szamitott HOMO energiaszinttel. A legjobb modell egy kiilsd
molekula teszt szetten keresztiil lett érvényesitve, majd a predikci6 a hasonlosag alapjan létrehozott
klasztereken lett elvégezve, ahol a korrelacio jobb volt mint a modell esetében.
Keywords: Pirimidin szarmazékok, Hipermolekula, QSAR, Cluj matrixok, log P
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POSZTEREK

Hidrodehalogénezés rogzitett nanoméretii vas(0) (NZVI) részecskékkel
Hydrodehalogenation by Supported Zerovalent Iron Nanoparticles

Dr. MENA-CRUZ Adrian’, BARCZA-BERTOK A%nes1, Dr. KATHO Agnes’,
Prof. Dr. JOO Ferenc "

'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
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4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
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honlap: http://fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

During the last decade, new materials and synthetic routes for obtaining reactive iron nanoparticles
have been developed in depth. These nanoparticles (NP-s) show high reactivity in the degradation or removal
of different pollutants, but their reactivity is significantly reduced by the physical aggregation of such
magnetic nanoparticles. The use of porous materials (e.g. zeolites) proved to be effective for the stabilization
of nanoparticles (even simple clusters).

OSSZEFOGLALO

Az elmult évtizedben szamos 1) szintézisutat fejlesztettek ki reaktiv vas(0) nanorészecskék (NZVI)
eloallitasara. Ezek az nanorészecskék nagy aktivitast mutatnak kiilonbozé komyezeti szennyezdk
lebontasaban vagy eltavolitasaban, azonban aktivitasuk jelentGsen csokken a magneses nanorészecskék
aggregacidja miatt. Szilard hordozokon (pl. zeolitokon) torténd rogzités hatékony moddszernek bizonyult a
vas(0) nanorészecskék (¢és klaszterek) stabilizalasara.

Kulcsszavak: heterogén Kkatalizis, hidrodehalogénezés, hidrogénezés, hordozds vas(0)
nanorészecskék, NZVI

Koszonetnyilvanitas
A kutatds a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamtt ENVIKUT projekt keretében, az Europai
Unid tAmogatasaval, az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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POSZTEREK

A balatoni viztest kornyezeti kémiai, gazdasagi és tarsadalmi vizsgalata
multi-kritériumos dontéshozatalt tamogaté eszko6zok segitségével

Study on the Chemical, Economical and Social Aspects
of the Lake Balaton with Multi-criteria Decision Making Method

NEMETH Jozsef, SEBESTYEN Viktor, Dr. DOMOKOS Endre,
UTASI Anett, Prof. Dr. REDEY Akos

University of Pannonia, Institute of Environmental Engineering
Egyetem u. 10.; 8200 Veszprém, Hungary, H-8201 Veszprém, P.O. Box 158.
Tel.: (88) 624-296; Fax: (88) 624-533; Mobil: (30) 301-03-95
jnemeth@almos.uni-pannon.hu, http://uni-pannon.hu/

ABSTRACT

The quality of the surface water of the Lake Balaton has a high priority. The chemical quality of the
water is important from the points of view of tourism and also water supply in the region, and exhibits a high
importance in the Hungarian economy.

The study on the water quality of the Lake Balaton can be carried by quantitative method used in
Environmental Impact Assessment or by Multi Decision Criteria Making methods.

The goal of the study is to provide a reasonable proposal for the use of the water body. The hierarchy
and the methodology of the decision making result in the numerical figures, which can be assessed in ranked
sets having unclear borders..

OSSZEFOGLALO

A felszini vizeink szempontjabdl a Balaton kiemelt fontossagi viztest. A viz kémiai mindsége nem
csak turisztikai, hanem ivovizellatas-biztonsag szempontjabdl is jelentds szerepet jatszik a magyar
gazdasagban.

A vizsgalat torténhet kornyezetallapot-értékelés mennyiségi modszereivel, vagy multi-kritériumos
dontéshozatalt tamogato eszkozokkel.

Az ilyen jellegli vizsgalat célja, hogy a viztest hasznositasara raciondlis javaslatot tegyen. A dontési
hierarchia ezért a mérési pontokra vetitve a felhaszndlds modjai alapjan ad szamszertsithetd eredményt,
amelyet elmosodott hatari halmazokba sorolva lehet kiértékelni.

Kulcsszavak: Balaton, Kornyezetallapot-értékelés, Multi-kritériumos dontéshozatalt tamogato
eszkoz, Hierarchikus dontési struktara

Jelen munka az Eurdpai Uni6 tamogatasaval és az Eurépai Szocidlis Alap tarsfinanszirozasaval
késziilt, a TAMOP-4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0015 projekt keretében.
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POSZTEREK

Aziridinek Gj, szelektiv nyitasa XtalFluor-E® alkalmazasaval.
Fluorozott diaminokarbonsav szarmazékok szintézisei

A novel Selective Fluoride Opening of Aziridines by XtalFluor-E®.
Synthesis of Fluorinated Diamino Acid derivatives
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ABSTRACT

The selective introduction of fluorine by a new convenient fluoride opening of an activated aziridine
ring with XtalFluor-E® into the framework of an aminocycloalkanecarboxylate has been accomplished. The
reaction afforded through a stereoselective aziridination of the C-C double bond of bicyclic lactams followed
by regioselective aziridine opening with XtalFluor-E® fluorinated diamino acid derivatives. The method
based on selective aziridine opening by fluoride has been generalized towards the access of monocyclic or
bicyclic fluorinated substances.

OSSZEFOGLALO

Aktivalt aziridingytirti XtalFluor-E®-el torténd uj, szelektiv nyitasaval hatékony szintézismodszert
dolgoztunk ki fluorozott aminocikloalkankarboxilatok szintézisére. Telitetlen biciklusos laktamok szén-szén
kettés kotésének sztereoszelektiv aziridinalasat kovetd regioszelektiv aziridin nyitdsaval fluortartalma
diaminokarboxilatok sztereoizomerjeihez jutottunk. A fluoriddal torténd aziridin gytriinyitast sikeresen
kiterjesztettitk mono- illetve biciklusos fluortartalmu szarmazékok szintéziseire is.

Kulcsszavak: aziridin, f-aminosav, szelektiv reakcio, gytiriinyitas, fluorozas
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POSZTEREK

A mezei zsurl6 (Equisetum arvense L.)
antioxidans hatéanyagtartalmanak meghatarozasa

Determination of Antioxidant Level in Equisetum Arvense L.
PALLAG Annamaria, JURCA Tunde, VICAS Laura, PASCA Bianca

Nagyvaradi Egyetem, Orvosi és Gyogyszerészeti Kar, Gydgyszerészeti szak
Romania, Oradea, P-ta 1 Decembrie nr. 10, cod 410073, Tel +40 259 411 454
e-mail: medfarm@uoradea.ro, www.medfarm.ro

ABSTRACT

Equisetum arvense L., a widely used medicinal specie witch is not cultivated in Romania, the
medicinal product is coming from traditional collection centers. We used DPPH and Folin-Ciocalteu
spectrophotometric methods to determine the antioxidant activity in the sterile stems of Equisetum arvense
L., collected from different regions of Bihor County, in March and in September of 2014. Our results show
significant differences between the studied groups.

Keywords: DPPH method, Folin-Ciocalteu method, sterile stems of Equisetum arvense L.,
antioxidant activity

OSSZEFOGLALO

A mezei zsurl6 (Equisetum arvense L) egy nagyon ismert €s gyakran hasznalt gyogynovény, melyet
Romanidban nem termesztenek és kiillonbozé termoOhelyekrdl gyiijtik be. Spektrofotometrikus, DPPH és
Folin-Ciocalteu modszerek segitségével meghataroztuk a 2014 marciusaban ¢és szeptemberében szedett
mezei zsurld6 meddd hajtasainak antioxidans aktivitasat. Eredményeink jelent0s kiilonbségeket mutatnak a
tanulmanyozott csoportok kozott.

Kulcsszavak: DPPH modszer, Folin-Ciocalteu modszer, mezei zsurlo (Equisetum arvense L) .medd6
hajtasa, antioxidans aktivitas
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POSZTEREK

Klorogénsavtartalom vizsgalata Coffea arabica L. egyes részeiben

Study of Chlorogenic Acid Content in Various Parts of
Coffea Arabica L.

Drd. Farm. PATAY Eva Brigitta’, sef Lucr. Dr. NEMETH Tibor Sebastian?,
Prof. Dr. NEMETH Tibor?, sef Lucr. Dr. PAPP Néra', Prof. Dr. VLASE Laurian®

'PTE AOK Farmakognodzia Tanszék, 7624 Pécs, Rokus u.2. Magyarorszag, e-mail:
eva.patay@gmail.com; nora4595@gamma.ttk.pte.hu, honlap: www.aok.pte.hu
2Nagyvéradi Egyetem Orvostudomanyi és Gyogyszerészeti Kar, Farmakognoézia Tanszék, 410073
Nagyvarad, Piata 1 decembrie 10., Romania, e-mail: nemethtibor2000@yahoo.com;
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*Universitatea de Medicin& si Farmacie ,,luliu Hatieganu”, Gyogyszerészeti Kar, 400012, Victor Babes u.

8, Kolozsvar, e-mail: laurian.vlase@yahoo.com, honlap: www.umfcluj.ro

ABSTRACT

The purpose of our research was qualitative and quantitative determination of chlorogenic acid in
various parts of Coffea arabica L. using HPLC / MS chromatography. The plant parts were collected in
January 2013 from a 10 year old coffee shrub. Plants parts were drying and stored at room temperature and
then was make a 50% ethanol extract from all of them. Preliminary results of this study suggest that the
chlorogenic acid composition is closely linked to the development of individual plants. The results are
intended to be supported and complemented by further studies .

OSSZEFOGLALO

rrrrrr

arabica L.) egyes novényi szerveibdl HPLC/MS kromatografias eljarassal. A ndvény fiatal és idds
lombleveleit, az éretlen és érett termésfalat a magokkal 2013. januarjaban gyijtottilk egy Bihar megyei
magantermesztésbdl szarmazo, 10 éves kavécserjérél. A ndvényi mintdk szaritdsa ¢és tarolasa
szobahOmérsékleten tortént, majd minden mintabol 50% etanolos kivonat késziilt. A vizsgalat eldzetes
eredményei arra utalnak, hogy a klorogénsavtartalom szoros 0sszefliggésben all a névény egyedfejlédésével,
csokkend mennyiséget mutatva példaul a lomblevelek fejlédésével. Eredményeinket tovabbi vizsgalatokkal
kivanjuk alatdmasztani és kiegésziteni.

Kulesszavak: Klorogénsav; Coffea arabica ; HPLC/MS modszer
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POSZTEREK

A Balaton kémiai terhelésének elemzése
Analysis of Chemical Pollutants of the Lake Balaton
SEBESTYEN Viktor, UTASI Anett, DOMOKOS Endre

University of Pannonia, Institute of Environmental Engineering
Egyetem u. 10.; 8200 Veszprém, Hungary, H-8201 Veszprém, P.O. Box 158.
Tel.: +36 (88) 624-296; Fax: +36 (88) 624-533; Mobil: +36 (20) 586-14-68
sebestyen.viktor88@gmail.com, http://uni-pannon.hu/

ABSTRACT

The aim of the paper is to present the improvement of integrated quantitative methods for analysis of
surface waters through a case study. Lake Balaton, the biggest lake in Hungary and Central Europe plays a
very important role in the country's strategies for water management and tourism as well. The reports on the
state of the lake that rely on immission data ignore the discussion of potential polluting sources and do not
establish a cause-and-effect relationships, which could be provided if there is sufficient amount of statistical
data. The indicators of the state of the environment provided by the integrated quantitative methods describe
the chemical load and the major pollutants. These indicators may be put on one single thematic map which
shows clearly that the water quality deteriorates slightly from west to east.

Keywords: Lake Balaton, Environmental state assessment, quantitative methods, GIS

OSSZEFOGLALO

A munka célja a felszini vizek mindségét elemzé integralt mennyiségi modszerek
tovabbfejlesztésének bemutatdsa egy esettanulmanyon keresztil. Magyarorszag ¢és Kozép-Europa
legnagyobb tava a Balaton kiemelten fontos szerepet tolt be az orszag vizgazdalkodasi-, és turisztikai
szennyezO forrasokat és nem allit fel ok-okozati Gsszefiiggéseket, amelyek megfeleld elemszamu statisztikai
adathalmaz esetén felirhatoak. Az integralt mennyiségi modszerek altal szolgaltatott kdrnyezetallapot
jellemzok segitségével a kémiai terhelés és a fobb szennyezbanyag kibocsajtok Osszefoglalhatok egy
tematikus térképen, amelybdl kideriil, hogy a viz mindsége nyugatrol keleti iranyban kis mértékben romlik.

Kulesszavak: Balaton, Kémyezetallapot-értékelés, Mennyiségi modszerek, Térinformatika,
Koszonetnyilvanitas

Jelen munka az Eurdpai Unié tamogatasaval és az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval
késziilt, a TAMOP-4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0015 projekt keretében.
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POSZTEREK

Endokrin hatasu peszticid hatéanyagok lebontasa 6zonos kezelés
és heterogén fotokatalizis kombinaciéjaval

Transformation of Endocrine Disrupting Pesticides by the Combination
of Ozonation and Heterogeneous Photocatalysis

SIMON Gergé', Dr. ALAPI Tiinde'?, VEREB Gabor’,
Dr. DOMBI Andras', Dr. HERNADI Klara'

1Kt’;rnyezetkémiai Kutatécsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, Magyarorszag
6720 Szeged, Rerrich Béla tér 1. Tel.: +3662 54 4719, gsimon@chem.u-szeged.hu
*Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Szegedi Tudomanyegyetem,
Magyarorszag, 6720 Szeged, Dom tér 7. Tel.: +3662 54 4719, alapi@chem.u-szeged.hu

ABSTRACT

Emerging contaminants (ECs), such as pharmaceuticals and pesticides are a major cause for concern
regarding the pollution of natural waters. Due to production, use or disposal, these compounds appear in
water bodies resulting in pollution, and re-emergence in drinking water. Many of these chemicals are known
to be toxic to the ecosystem, and some of them even propose threat to the human body (supposed endocrine
disruption). Therefore their removal is a priority task, that cannot be effectively executed by conventional
water treatment methods. One solution to this problem can be the application of advanced oxidation
processes (e.g photolysis, ozonation, photocatalysis) and their combinations.
In this work the combination of ozonation and photocatalysis was applied for the transformation of
endocrine disrupting phenylurea pesticides. The photocatalyst was applied either in suspended or
immobilized form. The transformation of the initial compounds was traced using HPLC.

OSSZEFOGLALO

A kornyezetben felmeriild szennyezOk, mint példaul a gyogyszerhatéanyagok vagy peszticidek
jelent6s problémaforrasnak szamitanak a természetes vizek szempontjabdl, ugyanis az eldallitasuk,
felhasznalasuk vagy elhelyezésiik soran kikeriilnek a természetes viztestekbe és esetenként az ivovizbdl is
kimutathatoakka valnak. Ezen vegyiiletek jelentOs része mérgez6 az Okoszisztémara nézve, és néhanyuk
vesz€lyt jelent az emberi szervezetre is (a feltételezhetd hormondlis hatasuk miatt). Mindebbdl kifolydlag
eltavolitasuk a vizekbdl rendkiviil fontos feladat, am ennek kivitelezésére az éltalanossagban hasznalt
viztisztitasi eljarasok nem elegendéek. A probléma megoldasara az egyik lehetséges valasz olyan
nagyhatékonysagli oxidacios eljarasok alkalmazasa lehet, mint példaul a fotolizis, 6zonos kezelés, vagy a
heterogén fotokatalizis.

Ezen munka soran 6zonos kezelés és fotokatalizis kombinacidjat vizsgaltuk peszticid hatéanyagok
atalakulasara. A fotokatalizatort (titan-dioxid) szuszpendalt, illetve hordozén rogzitett formaban is
alkalmaztunk. Az egyes anyagok atalakulasat HPLC segitségével kovettiik.

Kulesszavakpeszticidek, AOP, 6zonozas, fotokatalizis, titan-dioxid
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POSZTEREK

Poli(N-vinil-imidazol) alapu amfifil kotréhalék eléallitasa
és tulajdonsagaik vizsgalata

Synthesis and Characterization of Amphiphilic Polymer Conetworks Based
on Poly(N-vinylimidazole)

STUMPHAUSER Timea'?, Dr. FODOR Csaba??, Prof. Dr. IVAN Béla?

'Eétvos Lorand Tudomany Egyetem, Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék
H-1117 Budapest, Pazmany Péter sétany 1/A, Magyarorszag
*Polimer Kémiai Kutatécsoport, Anyag- és Kdrnyezetkémiai Intézet,
Magyar Tudomanyos Akadémia Természettudomanyi Kutatokdzpont
H1117 Budapest, Magyar tudésok korutja 2, Magyarorszag
3Adolphe Merkle Institure, University of Fribourg, Chemin des Verdiers 4, CH-1700 Fribourg, Switzerland
email: stumphauser.timea@ttk.mta.hu

ABSTRACT

Amphiphilic conetworks (APCNs), composed of covalently bonded hydrophilic and hydrophobic
polymer chains, have recently gained broad interest worldwide due to their special structure, properties and
application possibilities. The presented work will discuss on the synthesis and the major characteristics of N-
vinylimidazole based APCNs. The effects of the structure of the cross-linkers and composition on the
properties of these new APCNs will be presented.

OSSZEFOGLALO

A kovalens kotéssel Osszekapcsolt hidrofil és hidrofob polimer lancokbdl allo amfifil polimer
kotérhalok (AKTH-k), egyre nagyobb figyelemre tesznek szert vilagszerte, a kiilonleges szerkezetiiknek,
tulajdonsagaiknak ¢és felhasznalasi lehetoségeiknek koszonhetden. Jelen munka az N-vinil-imidazol alapa
AKTH-k szintézisét és f6 tulajdonsagaik bemutatasat tiizte ki célul, kitérve a térhalositoszer szerkezetének és
Osszetételének befolyasold hatasara.

Kulesszavak: polimer, kotérhalo, tulajdonsagok, szerkezet
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POSZTEREK

Izomer naftoxazinnal kondenzalt heterociklusok szintézise
a modositott Mannich-reakcio alkalmazasaval

Synthesis of Isomeric Naphthoxazine-fused Heterocycles
via the Modified Mannich Reaction

Dr. SZATMARI Istvan, Prof. Dr. FULOP Ferenc

Szegedi Tudomanyegyetem, Gydgyszerkémiai Intézet, MTA Sztereokémiai Kutatécsoport,
6720 Szeged, EOtvds u. 6., Tel.: +36-62-544-000/1966, Fax.: +36-62-545-705,
e-mail.: szatmari.istvan@pharm.u-szeged.hu, http://www.pharm.u-szeged.hu/gyki

ABSTRACT

The Mannich reaction is an important C—C bond formation reaction that is widely used in the
syntheses of secondary and tertiary amine derivatives. The major aim of this work was to synthesize new
naphth[1,2-e][1,3]oxazino[2,3-a]isoquinolines  starting  from  aminobenzylnaphthols and  3,4-
dihydroisoquinolines. Since the synthesis of the annelation isomer naphthoxazinoisoquinolines were
achieved by the reaction of naphthols with 3,4-dihydroisoquinolines followed by ring closure with the
corresponding aldehydes, our further aim was to examine the scope and limitations of this reaction by using
different cyclic imines such as 4,5-dihydrobenz|c]azepine or 6,7-dihydrothieno[3,2-c]pyridine.

OSSZEFOGLALO

A Mannich-reakcié egy jelentés eljaras uj C—C kotés kialakitasara, melynek soran szekunder, illetve
tercier aminok allithatok el6. Jelen munka egyik f6 célja Uj naft[1,2-e][1,3]oxazino[2,3-a]izokinolinok
szintézise volt a megfeleld aminobenzilnaftol-, illetve 3,4-dihidroizokinolinokbol kiindulva. Tekintettel arra,
hogy az annelacios izomer naftoxazinoizokinolinok szintézisét naftol-, valamint dihidroizokinolin-
szarmazekbol kiindulva, aldehides gylrlizarassal valositottuk meg, tovabbi célul tliztiik ki a reakcio
kiterjeszthet6ségének vizsgalatat gylirGis iminként 4,5-dihidrobenz[c]azepint, illetve 6,7-dihidrotieno[3,2-
c]piridint alkalmazva.

Kulcsszavak: Mannich reakcio, naftol, izokinolin, benz[c]azepin, tieno[3,2-c]piridin
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POSZTEREK

A heroin hidrolizis kinetikajanak vizsgalata
magneses magrezonancia spektroszkoépiaval

Site- and Species-specific Hydrolysis Rates of Heroin

Dr. SZOCS Levente', Dr. TOTH Gergé', Dr. ORGOVAN Gabor',
URAI Akos', Dr. HOSZTAFI Sandor’, Dr. GERGO Lajos? Dr. NOSZAL Béla'

'Semmelweis Egyetem, Gyogyszerészi Kémiai Intézet
Hégyes Endre u. 9, Budapest, 1092, Magyarorszag
2 Semmelweis Egyetem, Egyetemi Gydgyszertar Gyogyszerligyi Szervezési Intézet
ELTE Informatikai Kar, Numerikus Analizis Tanszék

ABSTRACT

Ester group is an abundant unit in bio- and drug molecules, and also, in illicit drugs of abuse. The two
best-known, infamous “hard drug” agents, heroin and cocaine are molecules that uniformly bear two ester
and one basic amine moieties. Their partial hydrolysis yields intermediate products of one ester and two
acid-base functions, the states of which heavily influence their effects. The exact kinetic and thermodynamic
description of these systems needs new methods.We determined either site- and species-specific complex
ester-hydrolysis rates of heroin and its hydrolysis products (3-acetyl-morphine and 6-acetyl-morphine) at 37°
C using NMR spectroscopy, and a new custom—tailored evaluation method.

OSSZEFOGLALO

Esztercsoportot tartalmazé vegyiiletek nagy szamban talalhatok a gyogyszerkincsben, de szamos
kabitoszer is észter tipusu molekula, mint példaul a kokain és a heroin. Részleges hidrolizisiik soran a
keletkez6 termékeken egy észtercsoport mellet megjelenik egy Gjabb protonalhatd csoport is, mely nagyban
befolyasolja a metabolizmus tovabbi lépéseit. Magneses magrezonancia spektroszkopiaval elvégeztiik a 3-
acetil-morfin, a 6-acetil-morfin és a heroin hidrolizis-kinetikajanak vizsgalatat. A méréseket 37 ° C-on
végeztiik.

Kulcsszavak: heroin, NMR, észterhidrolizis
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Malachit-zold fitoremediaciéja Salvinia natans vizinovény alkalmazasaval

Phytoremediation of Malachite Green by Aquatic Plant Salvinia Natans
TOROK Anamaria', NAGY Boldizsar', TONK Szende?, MAJDIK Cornelia’

1Babe§-Bonai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,
Arany Janos st. 11, 400028 Cluj-Napoca, Romania
*Sapientia Hungarian University of Transylvania, Faculty of Sciences and Arts,
Calea Turzii st. 4, 400193 Cluj-Napoca, Romania

ABSTRACT

In the present work the phytoremediation of malachite green, triphenylmethane dye, was studied using
the aquatic plant water butterfly wings, Salvinia natans. The operational parameters such as aquatic plant
quantity, initial dye concentration, initial pH and temperature were studied in order to determine the
optimum phytoremediation conditions. The photosynthetic pigments were determined quantitatively to
detect the plant’s response to abiotic stress. The mechanisms of phytoremediation were studied using Fourier
Transformation Infrared Spectroscopy (FTIR), Ultraviolet-visible Spectroscopy (UV-vis) and Energy-
dispersive X-ray Spectroscopy (EDX). The aquatic plant’s dye removal data were described using isotherm
and kinetic models.

Keywords: aquatic plant, malachite green dye, phytoremediation.

OSSZEFOGLALO

------

rucadrom, Salvinia natans vizindvény alkalmazasaval. Kisérleteinkben a kiilonb6z6 paraméterek (névényi
mennyiség, kezdeti szinezék koncentraciod, kezdeti pH és homérséklet) hatasat vizsgaltuk a fitoremediacios
folyamatok hatékonysagara. A novényi stressz mértékének meghatarozasa a fotoszintetikus pigmentek
(klorofill a és b, Kkarotenoid) mennyiségi valtozasanak meérésével tortént. A fitoremediacios
mechanizmus jellemzésére a kovetkezO modszereket hasznaltunk: Fourier-transzformacios infravoros
spektroszkopia, UV-lathato spektroszkopia és energiadiszperziv rontgenspektroszkopia. Az egyenstlyi
adszorpcios modellek (izotermak és kinetikai modellezés) szamitasa és alkalmazasa lehetdvé teszi a folyamat
elméleti jellemzését.

Kulcsszavak: Salvinia natans, malachit-zold szinez€ék, fitoremediacio.
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POSZTEREK

Vizoldhaté foszfoniumsoék és Ag(l)-ionok kdlcsonhatasa révén kialakulé
onszervez6do rendszerek

Water-soluble Phosphonium Salts as Supramolecular Synthons

Dr. UDVARDY Antal', SZARVAS Timea', Dr. BENYEI Attila', Prof. Dr. JOO Ferenc'?,
Dr. KATHO Agnes'
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honlap: http://fizkem.unideb.hu

ABSTRACT

Coordination of Ag -ions with organic ligands containing multiple N-, O- and P-donor atoms are
frequently used for synthesis of metal-organic frameworks. The P-analog of urotropine, 1,3,5-triaza-7--
phospha-adamantane (pta) can also be suitable for this purpose. We prepared a library of phosphonium salts
by reacting pta with unsaturated dicarboxylic acids (fumaric, maleic, itaconic, glutaconic, mesaconic, and
citraconic acid). These are novel building blocks of MOFs.

OSSZEFOGLALO

Az Ag'-ionok és N-, O- és P-donoratomokat tartalmazo szerves vegyiiletek 4ltal alkotott koordinacios
polimereket (MOF) intenziven kutatjak. Az urotropin P-analogonja, az 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan (pta)
¢és telitetlen dikarbonsavak (maleinsav, fumarsav, itakonsav, glutakonsav, citrakonsav, mezakonsav)
reakcidjaban olyan 0j foszfoniumsokat allitottunk eld, melyek alkalmas épitékdvek lehetnek Ag-tartalmu
Onszervezddo rendszerek, szervetlen polimerek eldallitdsdhoz.

Kulcsszavak: eziist, foszfa-urotropin, foszfoniumso, dnszervezddo, szervetlen polimer

Koszonetnyilvanitas

A kutatis a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0043 szamia ENVIKUT projekt és a TAMOP
4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 Nemzeti Kivalosag Program cimi kiemelt projekt keretében az Europai Uniod
tamogatasaval, az Europai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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N-szubsztitualt normorfin szarmazékok
szintézise és szerkezetvizsgalata

Synthesis and Analytical Study
of N-substituted Normorphine Derivatives

URAI Akos, Dr.SZOCS Levente, Dr.HOSZTAFI Sandor,
Dr.HORVATH Péter, Dr.NOSZAL Béla

Semmelweis Egyetem, Gydgyszerészi Kémiai Intézet
Hégyes Endre u. 9, Budapest, 1092, Magyarorszag

ABSTRACT

The synthesis of modified morphine derivatives and their pharmacological study is an intensively
studied area. The treatment of opiod dependences require immunoanalytical essays.
In our current research alkyl-amino side chains are attached to the D ring of the morphinan skeleton to
obtain hapten substances. These can be used to study vaccine antibodies.

OSSZEFOGLALO

A kémiai moédositasokkal eldallitott morfinszarmazékok kémiai illetve farmakologiai vizsgalata,
tovabbra is egy intenziven miivelt teriilet. Az opioid dependencia kezelése soran fontos szerepe van az
immunalitikai vizsgalatoknak.

Munkank soran a morfin vaz piperidin gy{irijéhez aminoalkil oldallancot kapcsoltunk haptén tipusu
anyagok eldallitasa céljabol, igy az esetleges vakcina ellenanyagok vizsgalatahoz is alkalmazhatdak lesznek.

Kulcsszavak: morfin, normorfin, dpioid, haptén, immunanalitika
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Zirc varos vizi kornyezetallapotanak 6sszehasonlité elemzése

Comparative Analysis of Water Environment Status of Zirc
UTASI Anett, SEBESTYEN Viktor, REDEY Akos D.Sc.

University of Pannonia, Institute of Environmental Engineering
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Tel.: +36 (88) 624-296; Fax: +36 (88) 624-533; Mobil: +36 (20) 586-14-68
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ABSTRACT

The monitoring of environmental status of Zirc (the capital of Bakony) is very important not only for
the residents, but also in terms of tourism. The cyclical changes in state of the environment (both surface
water and air quality too) can be observed seasonably in the region. To support this notion a comparative
analysis was carried out based on measurements in three different periods. Three quantitative environment
impact assessment methods were used. Finally the validation of the results was carried out using the paired
comparison matrix technique.

OSSZEFOGLALO

Zirc varos kornyezetallapotanak monitorozasa — a Bakony fovarosaként — nem csak lakoéi szamara,
hanem turisztikai szempontbdl is nagyon fontos. A térség kornyezetallapotanak ciklikus valtozasa — mind a
felszini viz, mind a levegémindség tekintetében — évszakonként is megfigyelhetd. Ennek alatamasztasaként
az 0sszehasonlité elemzés harom kiilonb6z6 idészak mérési eredményei alapjan, harom mennyiségi modszer
alkalmazasaval tortént, majd az eredmények validalasa a mennyiségi modszerek paronkénti 0sszehasonlitas
matrixos formajanak alapjan késziilt el.

Kulcsszavak: Zirc varos, kdrnyezetelemzés, kornyezetallapot-értékelés, mennyiségi modszer,
Koszonetnyilvanitas

Jelen munka az Eurdpai Unié tamogatasaval és az Eurdpai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval
késziilt, a TAMOP-4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0015 projektek keretében.
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Lathato fénnyel gerjesztett rutil fazisu titan-dioxidok
a fotokatalitikus viztisztitasban

Visible Light Activated Rutile-phase Titanium Dioxides in Photocatalytic
Water Treatment Processes
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ABSTRACT

In the present study rutile phased titanium dioxides with different primary particle sizes (5.2-290 nm)
were produced by a sol-gel method followed by calcination. The photocatalysts were characterized by XRD,
DRS, TEM, XPS, IR and N, adsorption. Their photocatalytic efficiencies were determined in the
decomposition of phenol, and in the inactivation of E. coli bacteria under visible light irradiation. The results
were compared with the photocatalytic performance of commercial Aldrich rutile and Aeroxide P25
powders.

Keywords: rutile; TiO,; particle size; E. coli; phenol

OSSZEFOGLALO

Jelen tanulmanyban kiilonboz6 részecskeméretii (5,2-290 nm) rutil kristalyfazisa titan-dioxidokat
allitottunk el kalcinalassal kiegészitett szol-gél modszerrel. Az eldallitott fotokatalizatorokat szamos
anyagszerkezeti vizsgalattal jellemeztiik (XRD, DRS, TEM, XPS, IR, N, adszorpcid). A fotokatalitikus
aktivitas jellemzéséhez modellszennyezOként fenolt, illetve E.coli baktériumot alkalmaztunk, mig a
fotokatalizatorok gerjesztéséhez lathatd fényt hasznaltunk. A vizsgalt fotokatalizatorokat dsszehasonlitottuk
a kereskedelmi forgalomban kaphat6 Aldrich rutillal, illetve Aeroxide P25-tel.

Kulcsszavak: rutil, Ti0,, részecskeméret, E.coli, fenol

Acknowledgments

This research was supported by the European Union and the State of Hungary, co-financed by the
European Social Fund in the framework of TAMOP 4.2.4. A/2-11-1-2012-0001 ‘National Excellence
Program’. This work was partially co-financed by the Swiss Contribution (SH/7/2/20). This work was
supported for the Romanian authors by a grant of the Romanian National Authority for Scientific Research,
CNCS-UEFISCDI, project number PN-II-ID-PCE-2011-3-0442.

NEMZETKOZI VEGYESZKONFERENCIA — 2014 129



POSZTEREK

Pd(ll)-szulfoszalan komplexek szintézise és katalitikus tulajdonsagai

Synthesis and Catalytic Properties
of Water-soluble Pd(ll)-sulfonated Salan Complexes
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ABSTRACT

Several new water-soluble tetrahydrosalen-type ligands were synthesized and characterized. Their
complexes with palladium(Il) showed outstanding activity in hydrogenation and redox isomerization of
allylic alcohols in homogeneous aqueous solutions or in aqueous-organic biphasic systems. Sonogashira-
coupling of aryl halides with terminal alkynes, and Suzuki-coupling of aryl halides and phenylboronic acids
in water was also efficiently catalyzed by similar Pd(Il)-sulfosalan-type catalysts.

OSSZEFOGLALO

Eléallitottunk és jellemeztiink szamos 1j vizoldhaté tetrahidro-szalén (szalan) tipusu ligandumot. Ezek
Pd(II)-komplexei kiemelkedd aktivitast mutattak allil alkoholok vizes oldatban ill. vizes szerves kétfazisu
rendszerekben torténd hidrogénezésében és redoxi izomerizaciojaban. Ugyanezen komplexek hatékonyan
katalizaltak vizes kozegben az aril halogenidek és terminalis alkinek Sonogashira-kapcsolasat valamint aril

halogenidek és fenilboronsavak Suzuki-kapcsolasat is.
Kulesszavak: hidrogénezés, Pd-tetrahidro-szalén komplexek, redoxi izomerizacio, Sonogashira-kapcsolas, Suzuki-
kapcsolas,
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Uj kiralis foszfin-amin ligandumok eléallitasa és alkalmazasa palladium-
katalizalt allilezési reakcidkban

Novel Chiral Phosphine-amine Ligands
and their Application in Palladium-Catalyzed Allylation Reactions
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ABSTRACT

Amongst C;-symmetry bifunctional ligands phosphine-amines (P,N) are a particularly interesting
class of compounds due to their unique stereo-electronic properties. The enantioselectivity of transition metal
complexes modified with chiral P,N-ligands can be enhanced by the stereoselective coordination of one of
the ligands’ donor atoms. The present work focuses on the synthesis of (S,S)-pentane-2,4-diyl based P,N-
ligands' capable of stereoselective coordination and their use in asymmetric allylic alkylation reactions.
Based on our newly developed catalyst systems outstanding activities and enantioselectivities (>94% ee)
could be obtained.

Keywords: asymmetric catalysis, palladium-catalyzed allylic alkylation, P,N-ligands

OSSZEFOGLALO

A foszfin-amin (P,N) tipust kelatképzé vegyiiletek egyediilalld sztereo-elektronikus
tulajdonsagaiknak koszonhetéen kiilonleges helyet foglalnak el a C;-szimmetriaju katalizator-modositd
ligandumok kozott. A P,N-ligandumokkal modositott atmenetifém-komplexek enantioszelektivitasa
novelhetd, ha a ligandum valamely donoratomja sztereoszelektiven koordinalodik. Munkéank soran (S,S)-
pentan-2,4-diil vazat tartalmazo, sztereoszelektiv koordinaciora képes P,N-ligandumokat allitottunk el8' és
vizsgaltuk ezek Kkatalitikus tulajdonsagait aszimmetrikus allil-helyzetli szubsztiticidos reakciokban.
Katalizatoraink segitségével kiemelked6 aktivitast €s enantioszelektivitast (>94% ee) értiink el.

|Pc(n -2 )c L Rm'l':h
P-N* R- .
O O KOAC/BSA O O Re

R =HésR*=Ne iPr tBu Cy Bz Ph
R" és R =-(Ck;)4 -(CF;)e- ~(CH;);O(CF;);-

X=0Ne K Br
Kulcsszavak: aszimmetrikus katalizis, palladium-katalizalt allil-helyzetli szubsztitacioé, P,N-
ligandumok

1. Farkas, G., Csaszar, Zs., Balogh, Sz., Toth, 1., Bakos, J. Tetrahedron Letters 55, 4120-4122 (2014).
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Fenotiazinil-kalkonok és 2,3-dihidrobenzo-[1,4]tiazepinek eldallitasa

Synthesis of Phenothiazinyl-chalcones
and 2,3-dihydrobenzo-[1,4]-thiazepines

CSEH Edina, GAL Emese, SILAGHI-DUMITRESCU Luminita

“Babes-Bolyai” Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
Kolozsvar, Arany Janos 11, Romania, 400028

ABSTRACT

Chalcone is an aromatic ketone and an enone that forms the central core for a variety of important
biological compounds. The substituted phenothiazine with formyl/acetyl can participate as an aldehyde or as
a ketone in the synthesis of chalcones'. The synthesis of 2,3-dihydrobenzo-[1,4]thiazepines can be achieved
from chalcones with the reaction of o-aminothiophenols, in the presence of catalytic amount of acid®. The
benzthiazepine derivatives have a broad spectrum of biological activity, as anti-HIV, anti-depressive,
antibacterial etc. activity. Pharmaceutical properties of such compounds are magnified when the heterocycle
is bound to the heptatomic nucleus’.

The structure of the obtained chalcones and benzthiazepine derivatives were characterized with NMR
and MS analysis. Further aims include the investigation of biological activity of the synthesized compounds.

OSSZEFOGLALO

Egy aromas aldehid és keton kondenzacios reakcidjanak terméke a kalkon, amelyek bioldgiailag aktiv
vegyiiletek kozponti részét képezik. A formil/acetil fenotiazin mind aldehid, mind keto komponensként részt
vehet a kalkonok szintézisében'. Az igy el6allitott kalkonok o-aminotiofenollal savas kozegben, kiilonbozé
aromés 2,3-dihidrobenzo-[1,4]tiazepineket eredményeznek’. A benzotiazepin szarmazékok széleskorii
biologiai aktivitassal rendelkeznek: anti-HIV, anti-depresszans, anti-bakterialis stb. Egy plusz heterociklus
hozzakapcsolasa a benztiazepin vazhoz, megnévelik ezen vegyiiletek gyogyaszati tulajdonsagait’.

Az eléallitott kalkonok és kiilonbdzé aromas szubsztituenseket tartalmazo benztiazepinek szerkezetét
NMR és MS mérésekkel igazoltuk. A tovabbi céljaink kozé tartozik a kapott vegyiiletek biologiai
aktivitasanak a vizsgalata.

Kulcsszavak: aldol kondenzacio, 1,4-benztiazepin, tia-Michael addicio
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Fenotiazin alapu benztiazolok szintézise és szerkezet vizsgalata

Synthesis and Structural Analysis of Phenotizinyl-Benzthiazoles
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ABSTRACT

The 1,3- and 1,4-thiazine ring systems are important skeletons of natural products’. The 1,4- thiazine
ring system has an important role in pigments and dyestuffs’, and has been shown to exhibit wide-ranging
biological activities, such as anticancer, antifungal, antioxidant, antihypertensive, analgesic, cardiovascular,
antimalarial, and antimicrobial, etc.

Over the past few decades, three main methods have been developed for the synthesis of
benzothiazoles. One method involves the condensation reactions of 2-amino thiophenols with carboxylic
acids® or aldehydes* under oxidative conditions. Another method involves the transition-metal-catalyzed
intramolecular cyclization of 2-haloanilides or their analogues’. The last method involves the condensation
reactions of 2-amino thiophenols with B-ketonitriles, B-ketoesters, or f-diketones at high temperature under
microwave irradiation’.

Generally, oxidative cyclization is an efficient approach for the synthesis of thio-benzanilides by using
various oxidants (quinone, bromine, and hypervalent iodine, or metal salts). Starting from phenothiazinyl-
amides we obtained thio-amides with use of Lawson reagent. An intramolecular functionalization and
cyclization were achiwed by using FeCl; catalyst and K,S,0s, affording various phenothiazinyl-
benzothiazoles in moderate to excellent yields.

OSSZEFOGLALO

Az 1,3- és 1,4-tiazin gylrlrendszerek egyes fontos természetes vegyiiletek vazat képezik. A 1,4-tiazin
gylrlrendszer megtalalhato a szinezékekben és kimutattdk hogy széles korii biologiai aktivitassal,
rakellenes, gombaecllenes, antioxidans, vérnyomascsokkentd, fajdalomcsillapitd, malariaellenes ¢és
antimikrobialis hatassal rendelkeznek.

Az elmult néhany évtizedben, harom 6 szintézis utat fejlesztettek ki a benzotiazolok eldallitasara. Az
oxidativ korlilmények kozott. Egy masik eljaras alapja az atmenetifém katalizalta intramolekuléris
gylriizarasa a 2-halo-anilideknek vagy ezek analogjainak. A harmadik modszer a 2-amino-tiofenol és [3-
ketonitril, p-ketoészter, vagy P-diketonok kondenzacidjaval, magas homérsékleten mikrohullami
aktivalassal.

Egy hatékony eljaras a tiobenzanilidek szintézisének az oxidativ gyiirlizarasa kiilonb6z6 oxidaldszerek
segitségével (kinonok, brom, jéd, fém sok). Fenotiazinil-amidokbol kiindulva sikeresen eloéallitottunk
tioamidokat, Lawson reagenst hasznalva. Ezt kdvetden 10% FeCl; katalizator és K,S,0g oxidaloszerrel
fenotiazinil-benztiazolokat szintetizaltunk.

Kulesszavak: tiazin, tiazol, fenotiazin, benztiazol, gytirtizaras
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Az epinefrin tanulmanyozasa elektrokémiai médszerek segitségével
The Study of Epinephrine by Electrochemical Methods
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ABSTRACT

Epinephrine (EP) or adrenaline, a hormone of the catecholamine family, is an important
neurotransmitter in the mammalian central nervous system and plays a very important role in the function of
central nervous, renal, hormonal, and cardiovascular systems. Commonly, EP is used as a vasoconstrictor,
cardiac stimulator and bronchodilator drug to treat anaphylactic shock, bronchial asthma and organic heart
disease. A selective detection of EP is obtained at metallic electrodes, but the development of new materials
using nanoparticles, carbon nanotubes, polymers, graphene/gold nanocomposites, dye doped sol-gel,
conductive diamond electrodes, organic/and inorganic modifier increase the analytical performances of
modified electrodes [1, 2].

The aim of this work was the study of the influence of the experimental conditions (scan rate,
frequency, pH) on the electrochemical behaviour of epinephrine at bare graphite electrode, by both cyclic
and square-wave voltammetry, in order to estimate the characteristic electrochemical parameters for explain
the mechanism of the redox process. The estimation of epinephrine concentration in real sample (adrenaline
vials) was obtained by standard addition methods.

Keywords: epinephrine, graphitre electrode, cyclic voltammetry, square-wave voltammetry

OSSZEFOGLALO

Az epinefrin (EP) vagy mas néven adrenalin a katekolaminok csaladjaba tartozik. Az epinefrin
szelektiv kimutatasara fém elektrodokat hasznalunk, amelyek teljesitményét ndvelni lehet modositott
elektrodok segitségével; ezeket kiilonbdzoé anyagok felhasznalasaval nyerjiik, mint példaul a nanorészecskek,
szén nanocsovek, polimerek és grafén/arany nanokompozitok [1, 2].

A dolgozat célja a kisérleti koriilmények hatasanak tanulmanyozasa (szkennelési sebesség, frekvencia,
pH) az epinefrin elektrokémiai viselkedésére a grafit elektrodon. A redox folyamatok megértése érdekében
ciklikus €s négyszoghullam voltammetriaval meghatarozzuk a jellegzetes elektrokémiai paramétereket. Az

crer

Kulesszavak: epinefrin, grafit elektrod, ciklikus voltammetria, négyszoghullam voltammetria
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Csurgalékvizbol szarmazoé baktériumok
fenolbontd képességének vizsgalata

Determining the Phenol-degrading Potential of Bacteria Isolated
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ABSTRACT

We isolated 9 bacterial strains from landfill leachate of communal waste deposit in Cekend
(Romania), where a phenol containing mineral medium was used for isolation. We identified 7 species by
using the 16S rDNA gene sequences and we tested those strains phenol biodegradation capacity.
Pusillimonas ginsengisoli CFI-78 strain can use phenol in maximum 300 mg/L concentration, while
Acinetobacter schindleri CFI-80 strain can degrade 700 mg/L phenol in maximum 84 hours.

OSSZEFOGLALO

A cekendi hulladéklerakd csurgalékviz-tiszitd reaktorabdl 9 baktériumtorzset izolaltunk fenolt
tartalmazo6 asvanyi taplevest hasznalva. A DNS alapu fajmeghatarozas alapjan 7 fajt azonositottunk, amelyek
fenolbontd képességét teszteltiik. A Pusillimonas ginsengisoli CFI-78 torzs legfennebb 300 mg fenol/L, mig
az Acinetobacter schindleri CFI-80 t6rzs 700 mg fenol/L teljes lebontasara volt képes maximum 84 éra alatt.

Kulesszavak: csurgalékviz, fenolbont6 baktériumok, 16S rDNS baziselemzés
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a szennyezo6k fotokatalitikus bontasara, illetve a H, fejlesztésre

The Effect of the Pd Shape on the Photocatalytic Degradation
of Organic Pollutants and H2 Evolution

FODOR Stzilvia', Dr. PAP Zsolt"*®, Dr. KOVACS Gabor"?, Dr. Lucian BAIA*,
Dr. Virginia DANCIU', Dr. Adriana VULPOI**, Dr. DOMBI Andras®, Dr. HERNADI Klara®

! Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Kolozsvar
Arany Janos utca, nr. 11, Cluj-Napoca, RO-400028, tel:40-264-593833, fax:40-264-590818
web: http://chem.ubbcluj.ro, e-mail: chem@chem.ubbcluj.ro
2 Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Fizika Kar, Kolozsvar
Mihai Kogalniceanu utca, nr. 1, Cluj-Napoca,R0-400084, tel:40-264-405300, fax:40-264-591906
web: http://phys.ubbcluj.ro, e-mail: phys@phys.ubbcluj.ro
3 Szegedi Tudomanyegyetem, Kérnyezetkémiai Kutatdocsoport, Természettudomanyi és Informatika Kar,
Aradi vértanuk tere 1, Szeged, HU-6720
web: http://www.sci.u-szeged.hu, e-mail: ttkdh@sci.u-szeged.hu
4 Interdiszciplinaris Bio-Nano Tudomanyok Intézete, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Kolozsvar
Treboniu Laurian utca, nr. 42, Cluj-Napoca, RO-400271, tel:40-264-405300, fax:40-264-591906
web: http://bionanosci.institute.ubbcluj.ro, e-mail: bionanosci@bionanosci.ro

ABSTRACT

Nowadays the elimination of environmental pollution is getting more and more attention, in which the
photocatalytic processes are considered as a promising solution. Consequently, various shapes of palladium
nanoparticles were deposited on commercial titanias and their photocatalytic efficiencies were evaluated
(pollutant degradation/H, evolution). These nanomaterials were successfully characterized applying different
techniques, such as (XRD, HRTEM, DRS).

Keywords: photocatalysis, palladium nanoparticles, H, production, organic contaminants

OSSZEFOGLALO

Napjainkban fokozott figyelmet forditanak a kdrnyezetszennyezés folyamatanak a megforditasara,
melyben jelent0s szerepet tolthet be a fotokatalizis, mint igéretes megoldas. Kutatasaink soran kiilonb6z6
alakii Pd nanorészecskékkel modositott TiO,-t allitottunk eld, melyeket szerves szennyezOk bontasara,

sikeresen felderitettiik (XRD, HRTEM, DRS).

Kulcsszavak: fotokatalizis, palladium nanorészecskék, H,- fejlesztés, szerves szennyezok
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GAL Cristian Andrei’, Dr. KUN Attila-Zsolt vegyészmernok adjunktus2

Babes-Bolyai Tudomanyegyetem Kémia és Vegyészmeérnoki Kar magyar tagozat
Arany Janos utca. 11 szdm, 400028, Kolozsvar
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! galkrisztianandras@yahoo.com, 2 zak@chem.ubbcluj.ro

ABSTRACT
In our work we should emphasize on the role of properly constructed Z-matrices in molecular

modelling. The choice of internal variables determines the symmetry and the available degrees of freedom of
the system.

OSSZEFOGLALO
Munkankban szeretnénk bemutatni azt, hogy mennyire hasznos lehet a megfelelden felépitett Z-matrix

alkalmazasa egyes molekulak modellezésében. Tovabba, szeretnénk ravilagitani még a valtozok
kivalasztasanak fontossagara ¢és a szabadsagi fokok szabalyozhatosagara.

Kulcsszavak: Z-matrix, szimmetria, szabadsagfok, molekulamodellezés, potencialisenergia-feliilet
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Kereskedelmi titan-dioxidok fotokatalitikus aktivitasanak
és hidrogénfejlesztoé képességének finomhangolasa
arany és platina nanorészecskék egylttes alkalmazasaval

Fine Tuning of the Photocatalytic Activity and Hydrogen Production
Capacity of Commercial Titanias with Simultaneous Gold and Platinum
Nanoparticle Deposition
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ABSTRACT

During the present research gold and platinum nanoparticles were deposited on three different
commercial titanias (P25, Aldrich anatase, Aldrich rutile). The deposition order and the proportion of Au and
Pt were taken into consideration, while impregnation and in situ methods were used. For these composites
the photocatalytic activity (oxalic acid degradation) and hydrogen production capacity was evaluated f under
UV irradiation. The morpho-structural properties were investigated by using SEM, DRS, TEM and XRD
methods.

Keywords: Titania, gold, platinum, UV light, photocatalysis

OSSZEFOGLALO

Kutatésaink soran harom kiilonb6z6 kereskedelmi titan-dioxidot (P25, Aldrich anataz, Aldrich rutil)
vittiink kompozitba arannyal, illetve platinaval. Munkank soran figyelembe vettiik az Au és a Pt levalasztasi
sorrendjét és aranyat, mikozben impregnalas és in situ modszereket alkalmaztunk. Ezeknek az eldallitott
anyagoknak vizsgaltuk a hidrogénfejlesztd képességét és fotokatalitikus aktivitasat oxalsavra, UV fény
hatasara. A kompozitok szerkezeti tulajdonsagait SEM, TEM, DRS és XRD segitségével tanulmanyoztuk.

Kulcsszavak: Titan-dioxid, arany, platina, UV fény, fotokatalizis
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2-ferrocenilpiridazin-3(2H)-tion szarmazékok szintézise
jodferrocén keresztkapcsolasi reakcioival

Synthesis of 2-ferrocenylpyridazin-3(2H)-thione Derivatives via Cross-
Coupling Reactions of lodoferrocene

Tamas JERNEI; Dr. Antal CSAMPAI

Eo6tvos Lorand University, Institute of Chemistry, Department of Inorganic Chemistry
Budapest, Hungary
jernei@caesar-.elte.hu

ABSTRACT

In literature a considerable attention has been paid to different classes of cross-coupling chemistry of
ferrocene-based precursors to obtain a variety of target compounds relevant in material science, catalysis and
biological tests. The majority of these reactions are Suzuki- or Sonogashira-couplings, but there are only
scattered examples for Buchwald-Hartwig-type protocols. In the frame of our ongoing research we
envisaged the extension of the group of ferrocene-based heterocycles, having valuable biological activity, by
coupling ferrocene-containing precursors to lactame-type nitrogen incorporated in a heterocyclic scaffold.
According to our strategy it is advantagous to terminate the synthetic pathway with the cross-coupling step
which may be accompanied by significant degradation of the organometallic residue.

OSSZEFOGLALO

Az irodalomban jelentds figyelem iranyult a ferrocén-alapu prekurzorok keresztkapcsolasi reakcioira,
melyek segitségével olyan célvegyiiletekhez juthatunk, amelyek felhasznalhatoak anyagtudomanyban,
katalizisben, valamint gyogyszerkémiaban. Ezen reakciok tobbsége Suzuki- vagy Sonogashira-kapcsolas,
azonban Buchwald-Hartwig-tipusu eljarasokra kevés példa fordul eld. Kutatasunk kozéppontjaban ferrocén-
alapu heterocilkusos vegyiiletek voltak, amelyeknél jelentds biologiai aktivitasra szamithatunk, melyekben
egy ferrocént tartalmazd prekurzort egy laktam-tipust, heterociklusos vazba agyazott nitrogénhez
kapcsolunk. Elképzelésiink szerint, a korabbiakban ismertetett modszer alapjan, elonyds a fémorganikus
részletet a szintézis végén kapcsolni, mert ezzel megeldzhetd a ferrocén-csoport bomlasa.

Kulesszavak: jodferrocén, piridazin-3(2H)-tion, keresztkapcsolasi reakcid, Buchwald-Hartwig,
katalizis
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Komposzt mintak biolégiailag hozzaférheté6 nehézfém tartalmanak becslése
és vizsgalati médszerének validalasara alkalmas referencia minta eléallitasa

Estimation of Bioavailable Heavy Metals Content in Compost Samples
and Validation of Analitical Methods for the Reference Material

JONAS Miklés "°, Dr. ALEKSZA LaszI6 ?, Dr. HORVATH Mark ', HORVATH Zoltan °,
KOVACS Katalin ', Dr. HELTAI Gybrgy '

' Szent Istvan Egyetem, Kémia és Biokémia Tanszék, HU — 2103 Godollé. Pater Karoly at. 1.
23zent Istvan Egyetem, Viz — és Hulladékgazdalkodasi Tanszék, HU — 2103 Godoll6. Pater Karoly ut. 1.
3 Babes-Bolyai Tudomanyegyetem Kérnyezettudomanyi és Kérnyezetmérndki Tanszék, RO — 400294,
Cluj-Napoca, Cluj, Fantanele ut 30.

ABSTRACT

In this work we analysed the bioavailable of the heavy metals content from the industrial compost.
After appropriate soil sample preparation: removing foreign materials, shredding, homogenising, additting
homogeneous reference samples, we had two main aims. First aim was to make a samples from industrial
compost for interlaboratory reference material for elemental analysis. Second aim was to make the validation
of the analitical methods, for bioavailable heavy metal content of the environmental sample.

Keywords: compost, bioavailability, heavy metal, homogenisation, reference sample

OSSZEFOGLALO

Munkank soran ipari komposzt biologiailag hozzaférheté nehézfém tartalmat vizsgaltuk. Célunk az
volt, hogy az ipari komposztbdl, megfeleld minta-elokészités utan (idegen anyagok eltavolitasa, apritas,
homogenizalas, homogén mintabazis adagoldsa) egy olyan referencia mintat tudjunk eldallitani, mely
alkalmas szolgaltato/oktato laboratoriumok kozotti korvizsgalatokra, illetve kérnyezeti mintak bioldgiailag
hozzaftérhetd nehézfém tartalmanak vizsgalatara kifejlesztett, hatékony elemzési modszerek validalasara.

Kulcsszavak: komposzt, biologiailag hozzaférhetd, nehézfém, homogenitas, referencia minta
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Betti bazisok alkilezése és komplexalasi reakcioi

Alkylation and Complexation Reaction of Betti Bases
MIHALY Réka, GAL Emese, LOVASZ Tamas

Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Szerves kémia tanszék, Babes—Bolyai Tudomanyegyetem,
Kolozsvar, Arany Janos utca, 11 szam, postakéd 400028, tel.: 40-264-591998, fax: 40-264-590818,
e-mail: mihaly_reka@yahoo.com

ABSTRACT

Betti bases type aminonaphthols are obtained by a three-component Mannich reaction between a
carbaldehyd-, an amino compound and naphthol. The phenolic hydroxyl, and amino groups make the
aminonaphtols usefull synthetic building blocks for complex organic molecules.[1] Optical active Betti bases
are used as chiral ligands for enantioselective addition of dialkyl zinc to aryl aldehydes -[2]and as ligands in
palladium-catalyzed Mizoroki— Heck -[3] and Suzuki-[4] reaction.

Our work was focused on the synthesis of aminonaphthols.We have studied the alkylation of the
synthesed aminonaphthols and their use as ligands in complexation reactions with transition state metals.

OSSZEFOGLALO

A Betti-bazisok o/p-naftol valamint kiilonb6z6 amin- és aldehid-komponens Manich kondenzacidja
révén keletkeznek. Az ebbe a vegyiiletcsoportba tartozé aminonaftol szarmazékok kiilonb6zo antibakterialis
aktivitassal rendelkez6 vegyiiletek alapanyagai.[1] A kiralis aminonaftolok fémkomplexei sztercospecifikus
reakciokban hatékony katalizatorok., alkalmazzak Suzuki-[4], Mizoroki-Heck reakciokban [3], illetve kiralis
ligandumkeént is a dietil-cink és aldehid enantioszelektiv addicids reakcioiban [2].

Kutatasunk els6 részében kiilonbozo Betti-bazisok eloallitasat hajtottuk végre. Vizsgaltuk az eldallitott
aminonaftol szarmazékok alkilezési reakcidit alkil-halogenidekkel, valamint tanulmanyoztuk ligandumként
valo felhasznalasukat atmeneti fémkomplexek eléallitasara.

Keywords / Kulcsszavak: aminonaftol, kiralis ligandum, alkilezési reakcio, fémkomplex,

Acknowledgments / Koszonetnyilvanitas: World Federation of Scientists- National Scholarship
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B-formil-porfirin szarmazékok Knoevenagel tipusu kondenzaciés reakcioi

Knoevenagel Condensation Reactions of -formyl-porphyrins
MOLNAR Eva Andrea, GAL Emese, LOVASZ Tamas, Luminita SILAGHI-DUMITRESCU
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ABSTRACT

Formyl porphyrins are important intermediates in the construction of more elaborated systems, using
several approaches, including the classical reactions of carbaldehyde groups (e.g. Wittig, Grignard,
Knoevenagel) [1]. Two important methods for the introduction of formyl groups into a porphyrin macrocycle
are: Vilsmeier-Haack reaction [2] and Duff reaction [3]. The formylation reactions are usually carried out by
using metal complexes (Cu, Ni), using a 20 fold excess of formylating agent [4].

In our case, a mixture B—formyl and B,3’-diformyl compounds was obtained by Vilsmeier-Haack
reaction of Cu and Ni complexes of 5,10,15,20-tetramethoxyphenyl-porphyrin and the products were
separated by column chromatography. The Knoevenagel condensation of the 3-formyl-meso-methoxiphenyl-
porphyrins with N-methyl-4-methylpyridinium iodide salts was carried out in the presence of catalytic
amounts of pyridine [5] The structure of the obtained compounds were confirmed by NMR and MS
measurments, the optical properties were studied using UV-Vis spectroscopy.

OSSZEFOGLALO

A formil csoport jellegzetes reakcioképességének koszonhetGen a formil-porfirinek alkalmasak
bonyolult makrociklusos vegyiiletek eldallitasara (Wittig, Grignard, Knoevenagel) [1]. Az aldehid csoport [3-
pozicidba valo bevitelére alkalmas modszerek: a Vilsmeier-Haack formilezés [2], illetve a Duff formilezés
[3]. A formilezési reakciok csak a porfirinek fémkomplexei (Cu, Ni) esetében végezhetdk el, a formilezd
agenst 20-szoros foloslegben hasznalva [4].

A kutatomunka soran az 5,10,15,20-tetrametoxifenil-porfirin Cu és Ni fémkomplexének Vilsmeier-
Haack formilezésével [-monoformilezett ¢és [,B’-diformilezett porfirin  szarmazékot tartalmazd
termékkeverék keletkezett. Az oszlopkromatografidas modszerrel —elvélasztott B-formil-mezo-
tetrametoxifenil-porfirin  vegylileteken Knoevenagel tipusi kondenzaciot végeztiink, N-metil-4-
metilpiridinium-jodid felhasznalasaval, katalitikus mennyiségii piperidin jelenlétében [5]. Az eldallitott
vegyliletek szerkezetét NMR ¢és tomegspektroszkopias mddszerrel igazoltuk, az optikai tulajdonsagokat
pedig UV-Vis spektroszkopiaval vizsgaltuk.

Kulesszavak: Vilsmeier-Haack formilezés, Knoevenagel kondenzacio, formil-porfirin, fémkomplex
Koszonetnyilvanitas: World Federation of Scientist - National Scholarship Programme - 2014
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Killsd hatasokra valaszol6 arany(l) komplexek mechanokémiai eléallitasa

Mechanochemical Synthesis of Stimuli-responsive Gold(l) Complexes
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ABSTRACT

Stimuli-responsive materials that can alter their luminescence properties in response to external
stimuli (thermal, optical, mechanical, solvent, anion etc.) are the focus of widespread research interest due to
their practical applications. We have developed new mechanochemical methods for the synthesis of
dinuclear [Au,(diphos),](X), (diphos = bis-diphenylphosphine) complexes. We have studied the
photoluminescence, mechanochromic- and vapochromic luminescence properties of the as-synthetized
dinuclear gold(I) complexes.

OSSZEFOGLALO

A Kkiils6 hatasra (ho, fény, mechanikai erd, olddszer, anion stb.) lumineszcens sziniiket megvaltoztatd
anyagok gyakorlati felhasznalasuk révén széleskorii kutatasi érdeklddésre tartanak szamot. Ujszerli
mechanokémiai eljarast dolgoztunk ki kétmagvi [Au,y(diphos),](X), (diphos = bisz-difenil-foszfin)
komplexek eloallitasara. Tanulmanyoztuk az igy eléallitott kétmagvi arany(I) komplexek fotolumineszcens,
mechanokrom lumineszcens és vapokrom lumineszcens tulajdonsagait.

Kulcsszavak: arany(I), mechanokémia, fotolumineszcens, mechanokrém lumineszcens, vapokréom
lumineszcens
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TiO,/WO; kompozit fotokatalizatorok el6allitasa a félvezetok fellileti
toltésének moédositasaval

Preparation of TiO,/WO; Composite Photocatalysts by the Adjustment
of the Semiconductors’ Surface Charge
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ABSTRACT

The present research focused on the preparation of TiO,/WO; (24 wt.%) composite photocatalysts for
the photodegradation of methyl orange under UV light. The composites were prepared by the adjustment of
the surface charge of the individual semiconductors, realizing a homogeneous distribution of the components
within the composite. The individual WO; and TiO, nanocrystals were obtained either by sol-gel or by
hydrothermal synthesis. The produced nanomaterials were characterized by using TEM, SEM, XRD and
DRS.

Keywords: semiconductor composites, photocatalytic activity, titania, tungsten oxide, surface charge

OSSZEFOGLALO

Kutatasaink soran kiilonbozé félvezeté kompozitokat (TiO, WO;) allitottunk eld, az egyéni
komponensek feliileti toltésének modositasaval, biztositva ezaltal az egyenletes eloszlast a kompoziton beliil.
Ezeket a félvezet6 oxidokat szol-gél vagy szolvotermalis uton allitottuk eld. Az eldallitott kompozitokat
TEM, SEM, XRD ¢és DRS segitségével jellemeztiik. A fotokatalitikus hatékonysagat sikeresen felmértiik
ezeknek az anyagoknak metil narancs bontasaval UV megvilagitas mekllett.

Kulcsszavak: félvezet6 kompozitok, fotokatalikus aktivitas, titan-dioxid, volfram-trioxid, feliileti
toltés
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A formiat ion és a pH hatasa a nem-szteriod gyulladascsokkento
hatéanyagok vakuum-ultraibolya fotolizisére

The Effects of Formate lon and pH
on Vacuum Ultraviolet Photolysis of NSAIDs
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ABSTRACT

Advanced oxidation processes (AOPs) are based on the generation of reactive free radicals to induce
the transformation of the organic contaminants. Vacuum ultraviolet (VUV) photolysis is a clear and easy
method for the generation of reactive radicals (OH and H’), using Xe excimer lamp (Ay,=172 nm).

During this work the VUV photolytic degradation of non-steroidal anti-inflammatory drugs (NSAIDs)
(ibuprofen, ketoprofen, naproxen, diclofenac) were examined. The impact of the hydroperoxyl
radical/superoxide radical anion pair was also investigated using two different radical scavengers, HCOOH
and HCOONa. We also examined the effect of the pH on degradation of these NSAIDs using HCI and
NaOH. The results show that the formate ion reduced the transformation rate of NSAIDs.

OSSZEFOGLALO

A nagyhatékonysagli oxidacids eljaras soran a bomlas reaktiv szabad gyokok ('OH és H), illetve a
szerves szennyezOkbol képzodd gyokok hatasara megy végbe. Egyik ilyen modszer a vakuum ultraibolya
(VUV) fotolizis, amely egy rendkiviil tiszta és egyszerl eljaras, mely soran 172 nm-es hullamhosszisaga
fotonokat sugarzo Xe excimer lampat alkalmazunk.

A munkank soran a nem szteroid gyulladascsdkkentd hatéanyagok (ibuprofen, ketoprofen, naproxen,
diklofenak) bomlasi sebességét vizsgaltuk VUV-fotolizisiik soran. ‘'OH gyoktranszferként HCOOH-t és
HCOONa-ot alkalmaztunk, melyek bomlasa soran képz6do szerves gyokok és gyokionok
tovabbalakulasabol szarmazoé hidroperoxilgyokké és szuperoxid gyokionok hatasat kovettiik nyomon. Azt,
hogy a gyokparosbol melyik van nagyobb koncentracidoban jelen az oldatban, a pH hatarozza meg. A pH
hatasat is megvizsgaltuk HCI-t és NaOH-ot alkalmazva, amely szintén befolyassal van a
gyogyszerhatdéanyagok bomlasara. Az eredmények azt mutatjak, hogy a gyogyszerhatéanyagok atalakulasi
sebessége lecsokkent formiation hatasara.

Kulesszavak: AOPs, NSAIDs, szabad gyokok, formiat ion, pH
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Kulilonb6z6 morfolégiaju TiO, nanokristalyok eléallitasa
és fotokatalitikus aktivitasuk vizsgalata

Synthesis of Differently Shaped TiO, Nanocrystallites
and Analysis of their Photocatalytic Activity
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ABSTRACT

TiO, anatase nanoparticles were synthesized via hydrothermal treatment from titanium tetrachloride
and titanium butoxide. The obtained crystallites were investigated by various characterization techniques
(XRD, TEM, SEM). The produced titania crystallites were used as photocatalysts for degradation of organic
contaminants (phenol, methyl orange). Additionally, our two differently synthesized products were studied
in parallel, regarding to particle size, shape, morphology and photocatalytic activity.

Keywords: Hydrothermal crystallization, photocatalysts, photocatalytic activity, shape tuning

OSSZEFOGLALO

Kutatasunk soran kiilonb6z6 prekurzorokbol kiindulva (titan-tetraklorid, titin-butoxid) hidrotermalis
uton két meghatarozott morfoldgiaju anataz kristalyfazisu TiO,-ot allitottunk el6. A nanokristalyokat
kiilonb6z6 mérési modszerekkel jellemeztik (XRD, SEM, TEM), majd fotokatalizatorként alkalmaztuk
szerves szennyezOk (fenol, metilnarancs) lebontasdhoz. A kapott eredmények alapjan mind szerkezeti és
morfoldogiai, mind fotokatalitikus aktivitas szempontjabol 6sszehasonlitottuk a két kiilonb6z6 aton eléallitott
titan-dioxid nanokristaly tipust.

Kulcsszavak: Hidrotermalis kristalyositas, fotokatalizatorok, fotokatalitikus aktivitas, morfologia
szabalyozas
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Pirazol és pirazolin szarmazékok szintézise és foszfinezési reakcioi

Synthesis and Phosphination Reactions of Pyrazole and Pyrazoline
Derivatives

SIMO Babette, LOVASZ Tamas

Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Szerves kémia tanszék, Babes—Bolyai Tudomanyegyetem, Kolozsvar,
Arany Janos utca, 11 szam, postakod 400028, tel.: 40-264-591998, fax: 40-264-590818,
e-mail: babika92@freemail.hu

ABSTRACT

Pyrazoline and pyrazole derivatives are well-known five-membered heterocycles with a broad
spectrum of interesting biological properties. Apart from this they can be used as ligands in homogeneous
catalytic processes. In our research we have obtained different pyrazole and pyrazoline derivatives by ring
closure reactions of 1,3-diaryl-propenones (chalcones) and phenyl-hydrazine. The resulting 1,3,5-triaryl-
pyrazoles and pyrazolines were subjected to lithiation and phosphination reactions using chloro-
diphenylphosphine. The synthesized phenothiazinyl-aryl, ferrocenyl-aryl pyrazoles and pyrazolines and the
new phosphine derivatives can be used as ligands in the synthesis of metal complexes.

OSSZEFOGLALO

A pirazol és pirazolin szarmazékok biologiai aktivitasuk révén fontos gyogyszeralapanyagok, de ezen
kiviil felhasznalhatok, mint ligandumok homogénkatalitikus eljarasokban. Kutatasaink soran kiilonb6zo
pirazol és pirazolin szarmazékok eldallitasaval foglalkoztunk 1,3-diaril-propenonok (kalkonok) és fenil-
hidrazin gy(lriizarasi reakcidi altal, valamint az igy keletkezett 1,3,5-triaril-pirazolinok és pirazolok
litiumozasi ¢és foszfinezési reakcidit vizsgaltuk kloro-difenilfoszin felhasznalasaval. A szintetizalt
fenotiazinil-aril, ferrocenil-aril pirazolok és pirazolinok, valamint az 01j foszfin-szarmazékok felhasznalhatok,
mint ligandumok, fémkomplexek eléallitasara.

Keywords / Kulcsszavak: pirazol, pirazolin, gyliriizarasi reakciok, kalkonok, foszfinezési reakciok.
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Nulladik generaciéju aromas magu dendrimerek
szintézise és jellemzése

Synthesis and Characterization
of Zero Generation Dendrimers Containing Aromatic Core

SIPOS Timea-Anita MSc. hallgato,
Dr. FUSTOS Melinda-Emese, Dr. KATONA Gabriel

Babes- Bolyai Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki Kar,
400028- Kolozsvar, Arany Janos 11

ABSTRACT

Dendrimers are the most widely studied dendritic polymers. In 1978 Vogtle and co-workers initiated
dendrimers chemistry by synthesis of so-called “cascade molecules”. Later in 1985 Tomalia’s group
synthesized a new family of macromolecules called dendrimers. The structure of a dendrimer consists of
three main parts: the polifunctional core, the covalently attached repeating branches organized in generations
and the terminal surface functional groups.

Using 1,4-bis(bromomethyl) benzene and 1,3,5-tris(bromomethyl) benzene as polifunctional aromatic
cores and diethanolamine as linked branches we synthesized the zero generation dendrimers. The substances
were characterized by mass spectrometry and by NMR spectroscopy studies, which confirmed the existence
of conformational isomerism.

OSSZEFOGLALO

A dendrimerek a leginkabb tanulmanyozott dendritikus polimerek. Vogtle és munkatarsai 1978-ban
els6ként vezetik be a dendrimerek kémidjat un. ,.kaszkad molekulak” eldallitdsa soran. Tomalia és
munkatarsai 1985-ben 0j makromolekula csaladot szintetizalnak, ezeket a hiperelagazé makromolekuldkat
dendrimereknek nevezték. Felépitése harom szerkezeti egységre tagolhato: egy polifunkcios mag, a maghoz
kovalensen csatolt ismétlédo, elagazd egységek (generaciok) €s terminalis funkcids csoportok, feliileti
csoportok.

Felhasznalva aromas centrumként 1,4-bisz(brémmetil)-benzolt illetve 1,3,5-trisz(brommetil)-benzolt
vegyiiletek jellemzésére szolgalt a tomegspektrometria illetve az NMR spektroszkopias mérések, melyek
igazoltak a konforméacios izoméria 1étét.

Kulesszavak: Dendrimer, dietanol-amin, szerves molekula

Koszonetnyilvanitas
A kutatast a PN II 178/2011 projekt anyagi tamogatasa tette lehetové.
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Kulonboz6 alaku WO, félvezetok és WO3/TiO, kompozitok eldallitasa,
fotokatalikus aktivitasanak vizsgalata

The Synthesis of Differently Shaped WO; Semiconductors and WO,/TiO,
Composites. Study of Their Activity in Photocatalytic Applications
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ABSTRACT

Differently shaped WO; semiconductors and WO;/TiO, nanocomposites were synthesized from
precursors such as tungstic acid (H,WO,), sodium tungstate dihydrate (Na,WO,2H,0) and ammonium
metatungstate hydrate ((NH4)sHoW1,040'xH,0). Hydrothermal treatment was used as crystallization process
in the case of the WO; synthesis. The as prepared nanomaterials’ structure and morphology was successfully
characterized using TEM, SEM, XRD and DRS. Their applicability as photocatalysts were tested for the
degradation of oxalic acid/phenol and methyl orange under UV and/or VIS irradiation.

Keywords: Tungsten trioxide, hydrothermal treatment, photocatalytic activity, crystal shaping,
composites, crystal phase

OSSZEFOGLALO

Kiilonbozo alakit WO; félvezetoket és WO3/TiO, nanokompozitokat allitottunk elé volframsavbol
(H,WO,), natrium-volframat-hidratb6l (Na,WO4,2H,O) ¢és ammoénium metavolframat-hidratbol
((NH4)sHaW1,049xH,0), hidrotermalis kristalyositast alkalmazva a WO; el6allitas esetében. Az igy
eléallitott nanokristalyos anyagokat ugy szerkezetileg, mint morfologiailag sikeresen jellemeztiik kiilonb6z6
méréstechnikakkal (TEM, SEM, XRD ¢és DRS). A fotokatalitikus aktivitdsuk meghatarozasara UV és/vagy
lathato fény megvilagitas mellett fenolt, metil-narancsot és oxalsavat bontottunk.

Kulcsszavak: Volfram-trioxid, hidrotermalis kezelés, fotokatalikus aktivitas, kristalytani
“alakszabaszat”, nanokompozitok, kristalyfazis
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Kililonb6z6 pozicidban bromozott AB tipusu porfirinek szintézise
Synthesis of Different position brominated AB-type porphyrins
SzOKE Orsolya, GAL Emese, SILAGHI-DUMITRESCU Luminita

,Babes-Bolyai” Tudomanyegyetem, Kémia és Vegyészmérnoki kar, Arany Janos utca, 11 szam,
Kolozsvar, Romania, 400028, tel.: 40-264-591998, fax: 40-264-590818, e-mail: sz_orsi2006@yahoo.com

ABSTRACT

Porphine readily undergoes electrophilic aromatic substitution and this is one of the most useful
methods for functionalizing porphyrins. The first such investigation was reported in 1968 by Samuels et al.
who studied the bromination, chlorination, and iodination of porphine'. Reaction with bromine or N-
bromosuccinimide (NBS) in chloroform yielded a mono-brominated compound and a B-substituted product.
Bromo groups were also found to activate the opposite meso position of the porphine. Substituents at the f3-
position have greater steric and electronic effects on the porphyrin ring than substituents at the meso
positiozlz. Brominated porphyrins were widely used in cross-coupling reactions Heck’, Sonogashira®, Stille’,
Suzuki®.

The porphyrins were synthetized by Adler-Longo method, with different aromatic aldehydes in acidic
media. The obtained porphyrin mixture it was separated by column chromatography. The bromination of the
TPP was achieved with NBS in CHCI;. The structure of the obtained porphin derivatives were confirmed by
NMR and MS measurments.

OSSZEFOGLALO

A porfirinek funkcializalasanak egyik leggyakoribb moddszere a porfin gylr(i aromas elektrofil
szubsztiticidja. Az els6 ilyen kutatasokat 1968-ban Samuels és munkatarsai végezték, ahol tanulméanyoztak
a porfirinek bromozasat, klorozasat, valamint jodozasat'. A porfirint kloroformban feloldva, elemi brommal
vagy N-bromszukcinimiddel (NBS) reagaltatva, egy mono-bromozott szarmazék keletkezik. A brom
szubsztituenseknek nagyobb a sztérikus- és eletroneffektusuk, mint a meso pozicioban levéké”. A bromozott
porfirineket széles korben alkalmazzak kapcsolasi reakciokban: Heck’, Sonogashira®, Stille’, Suzuki®.

A porfirineket Adler-Longo moddszerrel szintetizaltuk, kiilonb6z6 aromas aldehidekkel savas
kozegben. A kapott keveréket oszlopkromatografias modszerrel valasztottuk el. A porfirint NBS-el
bromoztuk, kloroformban. A kapott porfirinszarmazékok szerkezetét NMR és todmegspektroszkopias
modszerrel igazoltuk.

Kulesszavak: AB tipusu porfirin, kapcsolasi reakciok, bromozott porfirinek
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Kereskedelmi TiO, és kiilonb6z6 alaku arany nanorészecskék altal alkotott
kompozitok fotokatalitikus aktivitasa modell szennyezdék lebontasara
és a keletkezd koztitermékek vizsgalata

Commercial TiO,/Au Nanocomposites
with Differently Shaped Gold Nanoparticles
Photocatalytic Degradation of Model Pollutants and the Analysis of the
Degradation Intermediates
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ABSTRACT

The goal of the present research was the photodegradation of model pollutants and the detection of
their primary intermediates. For this purpose TiO,/Au composites were prepared in which the gold
nanoparticles’ morphology was gradually changed (triangles, spheres, wires). The composites and the Au
nanoparticles were characterized by TEM, XRD and DRS. Based on the obtained results a shape-activity
correlation was established.

Keywords: Gold nanoparticles, intermediates, photocatalysis, model pollutants

OSSZEFOGLALO

A jelen kutatasok célja a modell szennyezOk fotokatalitikus bontasa és azok elsddleges
koztitermékeinek felismerése. Ahhoz, hogy ezt elérjiik TiO,/Au kompozitokat hasznaltunk, valtoztatva az
arany nanokristalyok alakjat (szal, gomb, haromszog). Mind a kompozitokat mind pedig az arany
nanorészecskéket morfologiailag és szerkezetileg vizsgaltuk TEM, XRD, DRS segitségével. A kapott
eredményekbdl, egy alak-aktivitas Gsszefliggést allitottunk fel.

Kulcsszavak: Arany nanorészecskék, koztitermékek, fotokatalizis, modell szennyezok
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