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A doktori iskola altal meghirdetett témakban végzett kutatdsi tevékenység jelenti a dokori
képzés legfontosabb részét. Minden Ph.D. hallgatohoz (tovabbiakban hallgatd) egy és csak
egy témavezeto tartozik, aki teljes feleldsséggel iranyitja és segiti a téman dolgozd hallgato
tanulmanyait, kutatdsi munkajat, illetve a doktorjelolt fokozatszerzésre vald felkésziilését.
Témavezet6 a BME legaldbb két éve tudomanyos fokozattal rendelkezé féallasu dolgozdja,
Professor Emeritusa, vagy az egyetemmel doktori képzésre egylittmiikodési megallapodast
kotott intézmény legalabb két éve tudomanyos fokozattal rendelkezd féallast dolgozdja lehet.
A BME VBK nyugdijas dolgozoéi az Olah Gyorgy Doktori Iskola Tanacsanak (DIT) dontése
alapjan véllalhatnak témavezetést. Kiils6 témavezeté mell¢ a DIT konzulenst jelol ki, aki

segiti a témavezetd munkajat és figyelemmel kiséri a hallgatd szakmai haladasat.

A doktori képzés soran a hallgatok - a témavezetdvel egyeztetett mdédon - a DIT altal
elfogadott targyak koziil 1 két féléves fotargyat (2x10 kreditpont — tovabbiakban krp), és 4
egy féléves melléktargyat (4-4 krp) valasztnak. A melléktargyak kinalatat boviti a DIT
szeminariumsorozata (4 krp). Melléktargyként a fentieken tulmenden maximum 50%-ban az
ELTE, illetve a SOTE valamint a BME mas doktori képzéséiben szerepld targyak is
valaszthatok — a DIT engedélyével. A valasztott targyak megnevezését a doktorans félévente

elkészitett és témavezeto altal alairt munkaterve tartalmazza.

A képzés része az irdnyitott oktatds, mely kotelezéen valaszthatod tantargy keretében a
hallgat6 az el6adoil €s kommunikéacios képességeit egy kijelolt targyfelelds oktatd irdnyitasa
alatt, elére kidolgozott és j61 dokumentélt oktatasi anyag alapjan, egyetemi kontakt-ora
tartasaval fejleszti. A tantargyat ¢és a hozzarendelt kreditet — a témavezetdvel egyeztetve — a
témavezetd/konzulens tanszékének vezetdje jeloli ki, teljesitését a kijelolt oktatd javaslata
alapjan a tanszékvezetd igazolja. A képzés idejére Osszesitve 24 krp teljesitendd ebben az

oktatasi formaban.

A kutatomunkdra a doktori munka elérehaladtaval névekvd idoéraforditassal 6sszhangban
novekvé szamu krp adhatd, melyet a témavezetdvel egyetértésben hataroz meg a hallgato, és
teljesitését a témavezetd igazolja. A kutatdmunka kreditszama gy hatarozand6 meg, hogy
heti 40 o6ra kutatomunka 30 krp értekd.

Mivel a kutatomunka elengedhetetlen feltétele az eredmények publikdldsa, a DIT az

abszolutorium megszerzését a kutatomunkan beliil kotelezOen eldirt publikacios krp-ok



megszerzéséhez koti az aldbbiak szerint:

1. A hallgatd a képzési ideje alatt legalabb egy a kutatomunkajaval kapcsolatos szobeli
szakmai eldadast kell tartson célszerlien az Olah Gyorgy Doktori Iskola évente szervezett
doktorans konferencidjanak valamelyikén (5 krp). A hallgatéd altal megtartott masik szdébeli
eldadds MTA munkabizottsagi iilésen, illetve a DIT altal elfogadott forumon, valamint
nemzetkdzi konferencidn (ez utobbi esetben Ilehetséges a doktordns eredményeinek
poszterként torténd prezentacidja, mely szintén 5 krp értékir).

2. A hallgat6 kutatomunkajanak témajabol a Ph.D. képzés ideje alatt megirt impakt faktorral
rendelkez0 nemzetkozi folydiratban angol nyelven megjelent (vagy kozlésre dokumentéltan
elfogadott) legalabb egy publikacid. Egy ilyen kozlemény 10 krp értékii. Amennyiben a
szerzOk kozott tobb hallgaté van, a krp értékeket csak a tobb mint 50%-o0s részvételi arany
hallgatonak szamoljuk el.

A doktori képzésben az abszolutorium megszerzéséhez 180 krp sziikséges. Ebbol 120 krp a
tudomanyos kutatomunka. A tudomanyos kutatomunka része a publikacios tevékenység, mely
legalabb egy, a hallgato altal megtartott szobeli eldadas (5 krp) és legalabb egy impakt
faktorral rendelkezd nemzetkozi folyoiratban (angol nyelven) megirt publikacid (10 krp)
kovetelményt tartalmaz, és osszességében legalabb 20 krp értéket el kell érjen. 36 krp az eldirt

tananyag elsajatitasa, 24 krp az irdnyitott oktatasi tevékenység.



MINTATANTERV

. . . . Szemeszterek Osszes

Képzések és tantargyak | targy
megnevezése tipus 1 2 3 4 5 6 kredit
Differencialt szakmai ismeretek (lasd targyak: 34 oldal)
Fotargy KV | 10/v/10 | 10/v/10 - - - - 20
Melléktargy KV 8/1/8 4/174 4/174 - - - 16
Oktatasi tevékenységek
Iranyitott oktatas KV 4/174 4/174 4/174 4/174 4/174 4/174 24
Osszesen 22 18 8 4 4 4 60
Kutatasi tevékenységek
Kutatas KV 8/M/8 | 12/1/12 | 22/1/22 | 26/1/26 | 26/1/26 | 26/1/26 | 120
Ebbdl publikacié KV 5 5 10 20
Kutatas dsszesen KV 8/M/18 | 12/1712 | 22/1/22 | 26/1/26 | 26/1/26 | 26/1/26 | 120
Osszesitve 30 30 30 30 30 30 180
KV: kételezden valaszthaté tantargy

Jelmagyarazat: 6/v vagy f/6 - eldadas/vizsga vagy félévkozi jegy/kredit




Kutatasi teriiletek

Szervetlen kémia teriileten:

Foszfororganikus polimerek konjugacios készségének tanulmanyozasa.

Korszert elektronikus eszkozokben (OLED, FET, NLO) a szerves/elemorganikus oligomerek,
illetve polimerek vizsgalata intenziven kutatott teriiletté valt az utobbi években, mivel a
szerves vegyiiletek tulajdonsagaibol adodoéan konnytiek, jol feldolgozhatéak, s igy kis
energiafelhasznaldsu azaz alacsony koltségii alkalmazasokban hasznosithatok. A foszfor-szén
analogia felismerése (90-es évek) Ota, foszfortartalmu heterociklusos rendszereket tartalmazo
oligomerek ¢és polimerek szintézise ¢és optikai illetve elektronikai tulajdonsagaik
tanulmanyozésa is az érdeklodés fokuszaba keriilt. Szintetikus foszforkémiaval foglalkoz6
kollégék csoportjaival egylittmiikodve foszfol, illetve ditienil-foszfol bazisu oligomerek
elméleti kémiai moddszerek segitségével torténd vizsgalatat végezziik, tanulmdnyozva a
HOMO-LUMO felhasadast és az ezt befolydsold tényezdket. Aromassagi mérdszdmok
meghatarozdsaval a konjugacid6 mértékére vonunk le kovetkeztetést. 1dofliggd
stiriségfunkciondl szamitasok (TD DFT) felhasznalasaval bizonyitottuk tovabba, hogy ezen
vegyliletcsaladok optikai tulajdonsagai jol megjosolhatok. A szintetikus €s az elméleti
munkak Osszehangoldsaval tovabbi m-konjugalt foszfororganikus rendszerek megtervezett

kialakitasa valdsithatdé meg.

T. Karpati, L. Nyulaszi, R. Réau et al. J. Am. Chem. Soc. 2004, 126, 6058.
L. Nyulaszi, O. Holléczki, R. Réau et al. Org. Biomol. Chem. 2006, 4, 996.
T. Karpati, L. Nyulaszi, T. Baumgartner et al. Chem. Eur. J.. 2007, 13, 7487.

Foszfinidének eloallitasi lehetoségeinek vizsgalata

A széncsoport elemeibdl stabil, alacsony koordinacioju vegyiiletek (karbének &s
karbénanalogok) eldallitdsa, valamint alkalmazési lehetdségeik feltardsa 0y lendiiletet adott a
nitrogéncsoport alacsony koodindcioju vegyiileteit eldallitani szandékozo torekvéseknek is,
melyek koziil a foszfinidének (R-P ipusu vegyiiletek) tinnek a legigéretesebb szintetikus
célnak. Ilyen tipusu vegyiiletek stabilizalhatosdganak megjoslasara kivaloan alkalmazhatok ab
initio ¢és strtségfunkcionadl mddszereken alapuld szamitdsok. Hasonld szdmitdsos kémiai
modszerek felhasznalasaval nyilik lehetdség arra is, hogy alkalmas prekurzorokat valasszunk
ki, melyek termodinamikailag, ¢és kinetikailag egyarant alkalmas kiinduldsi anyagként
szolgélnak a kivant célvegyiilet eldallitaisahoz. Az oldoszer molekulaival valé explicit
kolcsonhatast szdmitdsainkban figyelembe véve tovabbi lehetdség adodik a célvegyiilet
stabilizalhatésaganak modellezésére. A szamitdsos kémiai vizsgalatokhoz kapcsolodo
szintetikus munka soran kapott eredményeket figyelembe véve tovabbi lehetdség adodik a

modellrendszerek szamitasara és az eredmények finomitasara.
Z. Benkd, R. Streubel, L. Nyulaszi, Dalton Transactions, 2006, 36, 4321.

Z. Benké, D. Gudat, L. Nyulaszi, Chem. Eur. J., 2007, 13, DOI: 10.1002/chem.200701077 .



Oldatban lejatszodé szervetlen és elemorganikus reakciok tanulmanyozasa explicit
oldészermolekulak figyelembevételével.

Kémiai reakciok modellezésére szolgald kvantumkémiai szamitasokat leggyakrabban izolalt
molekuldkra végeznek el, mintegy a gazfazisi reaktivitdst modellezve. Mivel a kémiai
reakciok gyakran oldatban mennek végbe, a gdzfazisu modellezés tetemes hibat okozhat, amit
altaldban ugy vesznek figyelembe, hogy az oldoszert kontinuumnak tekintik. A legnagyobb
kolcsonhatési enegidk (hidrogénhid, elektronpar-donor hatdsok) azonban nem kezelhetdk a
kontinuummodell segitségével, és explicit oldoszermolekuldk figyelembevétele sziikséges. A
kutatds célja annak feltérképezése, hogy kisméretli szervetlen rendszerek reakcidi soran
milyen oldészerrel vald kdlesonhatasokkal kell szamolni. Vizsgalatainkhoz olyan reakcidkat
valasztunk, melyek esetén ismert, hogy a gazfazisii modellezés helytelen eredményre vezetett,
mint példaul a szilicium-dioxid nanorendszerek eldallitasara hasznélatos szol-gél eljaras

(alkoxi-sziloxan hidrolizis), illetve éteres kozegben lejatszodo reakciok.
J. F. Nixon, L. Nyulaszi, et al. Chem. Eur. J. 2007, 13, 7121.

Semleges hipervalens szerves-szilicium és germanium vegyiiletek eléallitasa

A 1l4-es focsoport nehezebb elemei (Si, Ge) kozismerten joval nagyobb hajlanddsagot
mutatnak hipervalens szerkezetek kialakitasara, mint a szén. Semleges hipervalens szerkezetre
azonban csak elvétve talalhato példa az irodalomban, €s ezen esetekben is altaldban nagyon
labilis és kis kotésrenddel irhatd le a kialakuld 6todik (esetleg hatodik) kotés, amint azt
példaul kisérleti szerkezetekbdl add6doé atomtavolsagok mutatjdk. A kutatds célja olyan
vegyliletek megtalalasa €s eldallitasa, melyekben a szilicium (germanium) 6t stabil kotéssel
rendelkezik. Munkamddszernek a kvantumkémiai szamitasok és a szintetikus munka egytittes
alkalmazasa latszik célravezetOnek. A szamitdsok segitségével feltérképezhetdk azok a
hatasok, melyek a hipervalens szerkezeteket stabilizaljak. A szdmitdsok alapjan
legesélyesebben stabil rendszerek meghatarozédsa utan az Uj molekuldk szintézisét kell
megvalositani, majd az Uj tipusu rendszerek viselkedését, reaktivitasat, esetleges kedvezd
fizikai-kémiai tulajdonsagait vizsgélni.

T. Veszprémi, L. Nyulaszi, J. Verkade et al. J. Am. Chem. Soc. 2006, 128, 1500.

Fémkomplexek szerkezeti és spektroszkopiai vizsgalata

A vizsgalatok célja szokatlan kotésszerkezetli d-elemeknek szerves ligandumokkal
alkotott komplexei szerkezetének, spektroszkopiai €s kotési tulajdonsagainak meghatarozasa,
mivel az ilyen rendszerektdl elképzelhetd, hogy katalizatorként aktivitast mutassanak. Ehhez
FT-IR ¢és FT-Raman spektroszkopiai - kooperacioban Rontgen-diffrakcidos - méréseket
valamint kvantumkémiai szamitasokat hasznalunk. A szamitasokkal meghatarozzuk a
komplex Osszes lehetséges szerkezetét, elemezziik stabilitdsi viszonyaikat. A szilard fazist
szerkezettel Osszevetve értelmezziik a kristalyban a szomszédos molekulak kozott fellépd
eroket. A spektroszkdpiai mérésekkel, a spektrumok hozzarendelésével meghatirozzuk a
molekuldk jellemzd rezgéseit. A savok azonositdsandl nagyban felhasznaljuk a
kvantumkémiai szamitasok eredményeit. Elemezziik tovabba a komplexekben fellépd fém-
ligandum kolcsonhatasokat, kiilonos tekintettel a koordinativ kotésre.

D. Nemcsok, A. Kovacs' et. al. Chemical Physics, 2006, 328, 85.
B. Nyulasi, A. Kovacs Chemical Physics Letters, 2006, 426, 26.
A. Kovacs, Z. Varga. Coordination Chemistry Reviews, 2006, 250, 710.



Szervetlen-halogenidek szerkezetvizsgalata kvantumkémiai szamitasokkal

Az széncsoport elemeinek alacsony (kettes) koordinacidéja vegyiiletei vizsgélata az
elemorganikus kémidnak egyik leggyorsabban fejlodo teriilete az utobbi években, miodta stabil
karbének, szililének, germilének eldallitasara sor kertilt, s igen kedvez0 tapasztalatok adodtak
példaul katalitikus alkalmazasokban. Az alacsony koordinacioju szervetlen analogok koziil a
dihaloganidek is jelentOs stabilitdst mutatnak magasabb homérsékleten gazfazisban. Korabbi
fém-halogenid szerkezetvizsgalatainkat kdvetden kutatdsaink célja a periddusos rendszer 14.
csoportjaban tartozo elemek egyes dihalogenidjeinek szerkezetvizsgdlata, elsdsorban magas
szintli kvantumkémiai szamitasokkal. Az izolalt molekuldk szerkezetvizsgalatan tul
tanulmanyozando a gbzfazis Osszetétele az adott rendszerek elparologtatdsi hdmérsékletén a
szamitasi eredményekbdl kapott termodinamikai jellemzdket felhaszndlva, és amennyiben
indokoltnak latszik, korabbi elektrondiffrakcios kisérleti adatokat Gjravizsgalva.

Hargittai, M. et. al. J. Am. Chem. Soc. 2005, 127, 8133.

Hargittai, M. J. Chem. Phys. 2005, 123, 196101.

Varga, Z.; Hargittai, M. et al. Chem. Eur. J., 2006, 12, 8345-8357.

Szilard anyagok modellezése molekulafiirtok szamitasaval illetve periodikus
hatarfeltétel modell segitségével.

Az elméleti kémiai szamitdsok segitségével jol modellezhetOk szilard feliileten lejatszodo
reakciok, amennyiben sikeriil egy olyan molekulafiirtét taldlni, amely a rendszer megfeleld
leirasat adja. Kordbbi munkainkban sikeriilt ilyen klasztereket talalni szilictumoxidok
jellemzésére, €s j6 eredménnyel tudtunk modellezni tivegekben lejatszodod reakciokat. A fenti
munkak folytatdsaként periodikus hatarfeltételen alapuld szdmitasok eredményével kivanjuk a
molekulafiirt-modell hasznalhatdsagat Gsszevetni. Vizsgdlni kivanunk tovabba feliileteken
lejatsz6do reakcidkat. A két eltérd koncepcioji modell parhuzamos hasznalataval a szilicium-
dioxid rendszerek mellett olyan gyakorlati fontossaggal bird rendszerek tanulmanyozéasaval
kivanunk foglalkozni, mint az aluminium-oxid illetve a titan-dioxid, melyek példaul

katalitikus alkalmazasokban birnak jelentdséggel.
1. Bakk, D. Szieberth D, Journal of Molecular Structure-THEOCHEM, 2006, 770, 111.
D. Szieberth, L. Nyulaszi, E. Niecke et al. Angew. Chem. Int. Ed. 2004, 43, 637.



Szerves Kémia teriileten:

”r

Heterociklus egységet tartalmazo akiralis és kiralis koronaéterek eldallitasa és
molekularis felismerésiik tanulmanyozasa

A molekularis felismerés, vagyis amikor két vagy tobb molekula az azokat koriilvevd
molekulahalmazb6l egymast kivéalasztja €és rendezett szerkezetté all Ossze, altalanos és
létfontossagu jelenség a természetben. E jelenség mitkdodésére példa a DNS kettds csavar
kialakulasa, az antitest-antigén kolcsonhatas, a szubsztrat specifikus kapcsolodasa az enzim
aktiv centrumahoz, a természetes ionoforok szelektiv fémion-megkotoképessége ¢€s
transzportja a biomembranokon keresztiil, vagy az egyféle konfiguraci6ji aminosavak ¢és
cukrok metabolizmusa. A molekularis felismerés azonban - mint ezt az utobbi évtizedek
kutatdsi eredményei egyértelmiien bizonyitottdk — viszonylag egyszerli szintetikus
makrociklusokkal, mint amilyenek pl. a koronaéterek, is kivalthato.

A koronaéter tipusu makrociklusok a Nobel-dijas Pedersen munkassagat kovetden
széleskorli kutatdsok targyat képezik nemcsak szintézisiik, de szdmos technologiai és
analitikai felhasznaldsuk terén is. Ezek kozott nagy jelentdséggel birnak a heterociklus
(piridin, piridon, akridin, akridon stb.) egységet tartalmaz6 koronaéterek.

A kutatas célja egyrészt olyan heterociklus egységet tartalmazé enantiomertiszta kiralis
koronaéterek eldallitasa ¢€s vizsgalata, amelyek komplexképzésiikben varhatdéan nagy
enantioszelektivitast mutatnak kirdlis protonalt primer aminok (pl. aminosavak ¢és
szarmazékaik) enantiomerjeivel szemben, masrészt olyan akirdlis analogonok szintézisét €s
tanulmanyozasat célozza meg, amelyek biologiai szempontbdl fontos fémionokkal szemben
mutatnak nagy szelektivitast. A nagy szelektivitadst mutaté 1) makrociklusokat ezutan
felhasznalhatjuk optikai és elektrokémiai szenzorok hatéanyagaiként, vagy enantiomerek,
illetve kationok szelektiv elvalasztasara (pl. extrakcioval vagy folyadékmembranon keresztiil
torténd szelektiv transzport segitségével, illetve kromatografidval szilikagélhez, Merrifield-

féle polimer gyantdhoz vagy egyéb szilard hordozohoz kotve).

P. Huszthy, M. Hollési et al., Tetrahedron: Asymmetry 2006, 17, 1883.

P. Huszthy, F. Bertha et al., Tetrahedron: Asymmetry 2006, 17, 2538.

P. Huszthy, J. Fetter et al., Tetrahedron, 2007, DOI: 10.1016/J.tet2007.09.056.

Természetes szerves anyagok kutatasa

Uj szintézismodszer kidolgozéasa az Alzheimer-kor kezelésében alkalmazott galanthamin és
szarmazgékai szintézisére.
A vindolin reakciokészségének vizsgalata. Uj citosztatikus aktivitasu vindolin-szarmazékok

szintézise.
L. Hazai, Cs. Szantay, Cs., Jr., Cs. Szantay, et al., Synth. Commun., 2005, 35, 2371.
Gy. Kalaus, I. Greiner, L. Hazai, Cs., Szantay, et al., Tetrahedron, 2006, 62, 12011.

Aszpidoszperman- és rokon indolvazas alkaloidok szintézise és kémiai tovabbalakitasa

A 90-es évek elején egyszertli, konvergens szintézisutat dolgoztunk ki az aszpidoszperman-
vazas alkaloidok eldallitasara. Megvalositottuk (tobbek kozott) a vinkadifformin, a
taberzonin, a minovincin, €és a 3-oxominovincin nevili alkaloidok els6 vagy racionalis
szintézisét. Eredményeink kozott emlithetjiik a fentiekkel kozeli rokonsagban 1€vé ibofillidin
alkaloidok minden eddig ismert tagja (0sszesen hat alkaloid) szintézisének a megvaldsitasat



is. Ezen az 1ton tovabbhaladva célul tiztik ki az emlitetteknél bonyolultabb, tobb
aszimmetriacentrummal rendelkez0 indolvazas alkaloidok eloallitasat, valamint azok
biomimetikus gytriitranszformacidjat (eburnanvazas alkaloidok és alkaloidszeri molekulak
eldallitdsa). Céljaink kozott szerepel tovabba néhany alkaloid enantioszelektiv szintézisének a
megvalositasa is.

Gy. Kalaus, I. Greiner, Cs. Szantay, et al. J. Org.Chem., 2002, 67, 7255.

Gy. Kalaus, I. Greiner, Cs. Szantay, et al. Heterocycles, 2006, 68, 257.

”ror

Uj, atropizomériat mutaté vegyiiletek eléallitasa és szintetikus alkalmazasa

A kutatasi program keretében célul tliztik ki 0j, atropizomériat mutatd 1-arilpirrol
szarmazekok szintézisét, az enantiomerek elvalasztasat €s az optikailag aktiv termékek
ligandumként, organokatalizatorként és kirdlis reagensként torténd alkalmazasi
lehetdségeinek kutatdsat. A kutatasi témaban az alabbi kérdéseket kivanjuk tanulmanyozni:

- akiilonbozo irdnyitd csoportokkal helyettesitett 1-aril-pirrolok regioszelektiv mono- €s
dimetallalasat, a reakciok eredménye és az alkalmazott komplexansok szerkezete
kozotti Osszefliggéseket,

- az eloallitott izomerkeverékek reszolvalasat,

- az optikailag aktiv alapvegyiiletek tovabbi kémiai datalakitasat amino-, hidroxi-,
imidazoil, karboxil-csoportokat tartalmaz6 szarmazékok eldallitdsa céljabol.

- az uj kirdlis vegyliletek alkalmazasi lehetdségeit reszolvaloszerként és katalizatorok

komponenseként enantioszelektiv reakciokban.
F. Faigl, et al., Synth. Commun. 2006, 36, 2841.
F. Faigl, L. Poppe et al., Chirality 2000, 18,.

Fémorganikus reagensek alkalmazasa sztereoszelektiv reakciokban

Polaris fémorganikus reagensekkel konnyen reakcioba vihetk olyan vegytiletek is, amelyek
csak igen gyengén savas karakter(i hidrogén atomot tartalmaznak (pKa > 30). A metallalas
elonye, hogy olyan fémorganikus intermediereket és ezekbdl elektrofilekkel, vagy
sztereoszelektiv atrendez8dési reakciokkal olyan termékeket lehet eldallitani, amelyek
hagyomanyos kémiai modszerekkel csak keriild Gton, tobblépéses szintézisben nyerhetdk. A
jelen kutatdsi program keretében célul tiiztiik ki

- a kutatocsoportunk altal nemzetkdzi egyiittmitkodés keretében korabban kidolgozott 1)
sztereoszelektiv atrendezddési reakciokhoz sziikséges kirdlis kiinduld anyagok
altalanosan haszndlhato eldallitdsi modszerének kidolgozasat (enzimatikus é€s
hagyomanyos reszolvalas),

- az atrendezddési reakciokkal eldallithatd optikailag aktiv oxetanok és telitetlen 1,4-
diolok tovabbi atalakitasi lehetdségeinek vizsgalatat,

- a kifejlesztett 0 szintézisutakon 1j, kiralis ligandumként is hasznosithatd termékek

(pirrolidinek, (korona)éterek, alkoholok) eldallitasat.
F. Faigl, A. Thurner, B. Vas, L. Téke, J. Chem Res. (S), 2003, 132-133.



Szabalyozott hatéanyag-leadasa gyogyszerkészitmények eléallitasa és vizsgalata

A gyogyaszati céli anyagrendszerek jelentdsége a miiszaki anyagtudomanyban az utobbi
1dében fokozott mértékben ndvekszik, s ez kiilondsen érvényes a kontrollalt hatéanyagleadasu
gyogyszerhordozo rendszerekre. A gyogyszergyarak részeérdl felmeriilo igények teljesitésére
lehetdséget nyujt a tanszéken kifejlesztett 0 eljaras, amely reaktiv feliiletaktiv anyagok
segitségével kialakitott nanorészecskék alkalmazasan alapul. A kutatds olyan 0j tipust
vegyliletek szintézisére irdnyul amelyektdl az eddig kidolgozott modszerek tovabbfejlesztése,
valamint az alkalmazastechnikai €s stabilitdsi jellemzdk javuldsa véarhat6. Az ismert és Uj
gyogyszerformalasi méodszerek hatasossagat modell-gyogyszerformak hatdanyagleadasanak
kinetikdja alapjan célszerli Osszevetni. Az 1j adalékanyagok hatasdnak mindsitése
termoanalitikai, spektroszkopiai és feliiletanalitikai médszerekkel torténik. Vizsgalni kell a
modositd eljardsok hatasara kialakuld hatarfeliileti réteg 0sszetételét, a feliileti réteget alkoto
komponensek lateralis (sikbeli) ¢s mélységi eloszlasat és ezek hatdsat a reologiai jellemzdokre
¢s a termikus stabilitdsra. Ennek lehetdségét teremtették meg a kdozelmultban beszerzett XPS
(rontgenfotoelektron  spektroszkop) AFM/mictoTA  (atomeré mikroszkép), Raman
mikroszkop és Thermal Scanning Rheometer berendezések. Az analitikai €s
alkalmazastechnikai vizsgalatok elvégzése, az eredmények feldolgozasa ¢€s kiértékelése utan a
gyakorlatban is felhasznalhatd 6sszefiiggéseket kell megéllapitani a technoldgia, a szerkezet
¢s a tulajdonsagok kozott.

Gy. Marosi, et al., Polymers for Advanced Technologies, 2006, 17, 884.

Makrociklusos receptorok szintézise és tulajdonsagaik vizsgalata

A szupramolekuldk harmadik generaciojat képviseld kalixarének (tiakalixarének,
rezorcinarének) sajatos térszerkezetiik és valtozatos kémiai atalakithatosaguk miatt kiilonosen
alkalmasak szelektiv receptor-szubsztrat kolcsonhatasokra és ezért a szenzorkutatds és
fejlesztés kitiintetett célvegyiiletel. A kutatomunka célja olyan tervezett molekuléris
kolcsonhatasokra képes kalixarén szarmazékok, koronaéterek szintézise, amelyek alkalmasak
lehetnek ionok, akiralis és kiralis molekulak felismerésére és kello szelektivitas esetén

kémiai-, elektroanalitikai- és optikai szenzorok kifejlesztésére.
1. Bitter, E. Pretsch, et al. Anal. Chim. Acta 2006, 572, 1.
1. Bitter, et al. Tetrahedron 2006, 62, 10215.

Monoszacharidokbol felépiilé kiralis koronaéterek szintézise és alkalmazasa
enantioszelektiv reakciokban

Az egyik legkorszerlibb és legaktudlisabb kutatdsi irdny az aszimmetrikus szintézisek,
katalitikus enantioszelektiv reakcidk vizsgalata. A jelen kutatas célja i) monoszacharid-alapu
kiralis koronaéterek szintézise, komplexképzd tulajdonsadgaik mellett annak vizsgalata, hogy
bizonyos reakciokban fazistranszfer katalizatorként alkalmazva képesek-e aszimmetrikus
indukciot kifejteni. A kutatas célja gliikozbol, galaktdozbol, mannozbdl stb. kiindulva 15-24
tagu, a gylriiben oxigén- €s nitrogén-atomokat tartalmaz6 makrociklusok eléallitasa. Mindez
4-6 Iépéses szintézisekben, az eddig kidolgozott modszerek tovabbfejlesztésével
(kromatografias modszerek, IR, NMR, MS spektroszkopia alkalmazédsa). A kiilonbozo
tulajdonsagok mint pl. a komplexképzd sajatossagok vizsgalata, az extrahdloképesség mérése
folyadék-folyadék és szilard-folyadék rendszerben, a kiralis megkiilonboztetd képesség
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mérése, stb. UV-technikdval torténik. Az 1j kirdlis koronaétereket fazistranszfer
katalizatorként alkalmazzuk olyan reakciokban, ahol enantiomerek keletkezésére van
lehetdség és fém kation is szerepet jatszik a reakcid mechanizmusaban. Ilyen modellreakcidok
lehetnek: Michael tipusi addicidk, prokirdlis ketonok redukcioja, telitetlen kotés
epoxidacidja, aldol tipusi reakciok stb. Az enantioszelektivitds vizsgalata optikai
forgatoképesség méréssel és 'H-NMR spektroszkopiaval torténik. Kedvezd hatds esetén
optimalizalasra keriil sor. Fontos feladat az Osszefiiggések feltarasa a kirdlis katalizator
szerkezete ¢s hatasa kozott. A kutatomunka soran kapott eredmények jelentds elorelépést
hoznanak az aszimmetrikus szintézisek terliletén, gyakorlati adaptalasuk pedig a

gyogyszeriparban €s mas teriileteken is nagyon aktualis.
P. Bako, Gy. Keglevich, M. Kubinyi et al., Tetrahedron:Asymmetry, 2005, 16, 1861.
P. Bako, Gy. Keglevich, M. Kubinyi et al., J. Incl. Phenom. 2006, 55, 295.

Kémiai kezelések hatasa kiilonbo0zo eredetii nativ cellulozok finomszerkezetére

A kiilonbozd eredetli cellulézok cellobidoz egységekbdl épiilnek fel. Eltérések az atlag
molekulatomegben a kiséréanyagok Osszetételében €s mennyiségi ardnyaiban és végiil, de
nem utols6 sorban a szupermolekularis (szubmikroszkopos) szerkezetiikben van. A
szupermolekuléris szerkezet a kolloid méretektdl a molekularis nanométeres tartomanyig jol
tanulmanyozhaté kiilonféle mikroszkoépos technikdkkal. Az elemanalizatoros scanning
elektron mikroszkop alkalmas a kolloid méret tartomany szerkezetének felderitésére, valamint
alkalmas a makrofibrillak felszinén 1évé molekuldk dsszetevdinek azonositasara. Az atomerd
mikroszkop a makro és mikro fibrilldk felilleti homogenitasdnak tanulméanyozasat teszi
lehetové. A miiszerrel Osszekacsolt mikro-termoanalizator biztositja a fibrilldk, illetve
lancmolekuldk kozotti a nanotartomanyban eltérd kotderdk tanulmanyozasat is. A RAMAN
mikroszkop a molekularis tartomany szerkezeti felderitésére alkalmas kiilonos tekintettel a
mikro- fibrillak illetve polimer lancok kozotti fesziiltségek kimutatdsara illetve az ilyen
fesziiltségeket okozo kémiai kezelések hatasara bekovetkezd valtozasok meghatarozasara. A
papirgyartasra felhasznalt fenydrostokat mind kornyezetvédelmi, mind gazdasagi okok miatt
uj nyersanyagokkal célszerti helyettesiteni. Ezen nyersanyagok ilyen iranya felhasznalasanak
alapvetd feltétele: celluloz tartalmuk finomszerkezetének minél alaposabb felderitése. A
helyettesitésre legalkalmasabb ndvénycsoport az évente megtjuld, éveld flifajtdkhoz tartozik.
Ilyen meguajuld nyersanyagforrassal (ipari fii) hazdnkban energia termelési céllal folynak
termesztési és felhasznalasi kisérletek. Az ipari fii cellulozforrasként is felhasznalhato. A
kutatds célja a Szarvasi-1 Ipari-fibdl nyert celluldézrost fiziko-mechanikai tulajdonsagainak
felderitése, ¢és kiilonbozd kémiai kezelések hatasanak megallapitasa, Osszehasonlitva a
papirgyartasra alkalmas cellul6zok tulajdonsdgaival. Az eddigi eredményeket 2006-ban a
Nemzeti Fejlesztési Ugyndkség Kornyezetvédelem kategériadban Kiilondijjal

jutalmazta.
A. Vig, P. Sallay, 1. Rusznék et al., Cellulose Chemistry and Technology; 2006, 40, 353.

Inkluziéos komplexeket képz6é komponensek hatasa szinezékek fotoinicialt bomlasanak
mechanizmusara

A szinezékek fotobomldsi mechanizmusa oxidacids, redukcidos vagy gyokos folyamat. A
valésdgban gyakran egynél tobb reakcid zajlik fotobomlaskor, a mechanizmus leirasakor
mégis a domindns folyamat szerepét vizsgaljak. A fotobomlas vizsgalhatd szinezékoldatban,
de vizsgalhaté szélas szubsztratumra felvitt allapotban is. Az utdbbi esetben célszeri
megkiilonboztetni a szubsztratum-szinezék kovalens kapcsolataval 1étrejott rendszert azoktol,
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amelyekben a két komponens kozott csak szekunder kapcsolat alakult ki. Mind oldatban,
mind szubsztratumon az egyedi szinezékmolekuldk mellett aggregatumok fellépésével is
szamolni kell. Ha az oldatba vagy a szinezett rendszerbe a szinezékmolekulakkal inkluzios
komplex képzésére alkalmas adalék keriil, akkor a szolvatilt szinezék, illetve a
szubsztratumhoz kotott molekula allapota megvaltozik. Feltételezésiink szerint az inklizids
komplexképzd adalék olyan Uj rendszert alakithat ki, amely modositja a fotoinicialt
szinez€kbontds kinetikajat akar annak gyorsitasdval, akar lassitasdval. A kutatds soran
inklizi6s komplexképz6 adalékként kivalasztott ciklodextrinekkel, valamint koronaéterekkel
tervezziik a vizsgalatok elvégzését. A fotobomlast nagynyomdsu higanygdzlampaval

inicialhato €s az atalakulas kinetikdjat spektrofotometrias modszerekkel tervezziik kovetni.
A. Vig, 1. Rusznék, P. Sallay, et al., Dyes and Pigments, 2007, 72, 19.

Szilard sav és szilard bazis katalizatorok aktivitasanak vizsgalata szerves szintézisekben

Az elmult években egyre nagyobb jelentdségiivé valt a kiilonb6zd asvanyi alapu katalizdtorok
hasznalata. A szilard savak (természetes és modositott zeolit, montmorillonit, stb.) reakcioit
sokszor ¢és sokan vizsgaltak, hasznalatuk szdmos elonyét bizonyitottak. A hasonld szerkezetii
bazikus karakterti anyagok vizsgalatardl kevesebb informacio all rendelkezésre, jollehet ezek
az anyagok is rendelkeznek savas karakterli rokonaik valamennyi elonyével. A korabbi
tanszéki kutatdsok soran sikeresen valdsitottuk meg magnézium- és aluminium-oxid alapu
hidrotalcit  segitségével malonészterek és  CH-savak fazistranszfer  katalitikus,
ciklopropankarbonsav-szarmazékokat eredményezd gylriizarasi reakciojat, bisz-Mannich-
bazisok ciklizacidjat arilpiperidin-szarmazékokkd, egy€b heterociklusos vegyiiletek
eldallitasat, stb. Uj heterogén, szilard bazisG hordozéra felvitt palladium katalizatort
fejlesztettiink ki, €s alkalmaztuk sikeresen szén-szén kapcsolasi reakciokban (Heck, Suzuki,
Sonogashira reakciok). Kis porusméretii, enyhén savas karakterli zeolit tipusi adszorbens
segitségével pedig kiilonb6zd kondenzéacios reakciokat hajtottunk végre jo termeléssel. A
munka célkitizése 11, savas, illetve bazikus karakteri katalizatorok kifejlesztése, reaktivitasuk
tovabbi vizsgalata alkilezési, acilezési, ciklizacios, €és egyéb heterogén fazisu reakcidokban, a
reakciok regio- és esetleges sztereoszelektivitasanak tanulmanyozasa.

Z. Hell, et al., Adv. Synth. Catal., 2006, 348, 523.

Z. Hell, et al., Catal. Commun., 2006, 7, 1022.

Foszforheterociklusok mint akiralis és kiralis P-ligandok

A cimben jelzett kutatas jelenleg a kovetkezd szalakon fut:

- Ujszerli 5- és 6-tagu akirdlis és kiralis gyurlis foszforvegyliletek szintézise €s azok
hasznositasa P-ligandként d&tmeneti fémkomplexek eldallitasaban.

- P-heterociklusok  reszolvalasa diasztereomer soOparokon, vegyiiletparokon és
asszociatumokon kersztiil

A fenti kutatasok gyakorlati jelentdségét a katalizator rendszerekben vald alkalmazhatosag

adja, melyek szelektivitassal rendelkezhetnek. Tobb teriileten ipari vonatkozasokhoz is

kapcsolodunk.

Gy. Keglevich, H. Szelke: Heterocyclic Ene-P compounds in Science of Synthesis, (Thieme Verlag) Vol. 33,
2007 pp 745.
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Enzim-inhibitorok és szubsztrat analogonok szintézise és biologiai vizsgalata

Az enzimek miikodését befolyasold vegyiiletek alkalmazdsa a modern gyogyszerkémia egyik
legfontosabb teriilete. A tanszéki kutatocsoport az MTA SZBK Enzimologiai Intézetével
egylttmiikodve sikeres kutatisokat folytat kiilonféle potencidlis enzim-inhibitorok és
szubsztrat analogonok szintézise és biologiai hatdsanak felderitése érdekében. Eddigi
legfontosabb eredményeink potencidlisan B-laktamazgatld 2-izooxacefémvazas vegyiiletek
sztereoszelektiv  szintézisének kidolgozéasa, illetve a dezoxiuridin-a,B-metiléndifoszfat
(dUPCP) ¢és a dezoxiuridin-a,B-imidodifosztat (dUPNP) szubsztrat analogonok kiilonb6zo
fajokbol szarmaz6 dUTPéazon torténd vizsgalata.

Ezen eredményekre alapulva a PhD kutatéas célja tovabbi hasonld szerkezetli vegyiiletek (pl.:
2-izoazacefémvazas vegyliletek, 5-(a,B-imidodifoszforilamino)-2,5-didezoxiuridin €s karba
analogonok sztereoszelektiv szintézisének kidolgozasa, ¢s a megteleld enzimekkel torténd
vizsgalata.

J. Nagy, J. Nyitrai et al. Tetrahedron:Asymmetry, 2006, 17, 3111.

J. Nagy, J. Nyitrai et al. Arkivoc, 2008, 9.
J. Nagy, B. Vértessy et al. 2007 Oct 11; PMID: 17932923 [PubMed - as supplied by publisher]
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Fizikai Kémia teriileten:

Specialis tulajdonsagokkal rendelkez6 nanostrukturalt vékonyrétegek eloallitasa nedves
kolloidkémiai eljarasokkal

Munkéank célja olyan modellszintli kutatdsok megvalositasa, amelyek révén az altalunk
“fabrikalt” nanofilmek alkalmasak lehetnek optikai €s optoelektronikai felhasznaldsra. Az
altalunk alkalmazott — alapvetden Langmuir-Blodgett tipust — eljardsokkal szerkezetileg igen
valtozatos vékonyrétegek eldallitdsa lehetséges kompozit/mag-héj tipust nanorészecskek
felhasznalasaval, ill. kevert, és/vagy kiilonbozoképpen funkcionalt rétegek egymasra
épitésével. Modellanyagként Si0,, ZnO, TiO; kiilonb6z6 méretli nanorészecskéit hasznaljuk,
amelyeket a reagensek kontrollalt hidrolizisével, ill. egyéb, folyadékkodzegili eljarassal allitunk
eld. Az Osszetett filmek szerkezetének tervezéséhez olyan szadmitasi eljarast dolgozunk ki,
amely képes a folytonos inhomogenitasi rendszerekben a fényterjedés modellezésére. A
nanofilmeket szamos in situ és ex situ modszerrel tanulmanyozzuk és jellemezziik: pl. TEM,
XRD, dinamikus ¢és sztatikus fényszoréds, -elektroforézis, filmmérleg, Brewster-szog
mikroszkopia, pasztdzd szog reflektometria, szamitogépes szimulacid, AFM, UV-VIS
spektroszkopia, elektromos vezetoképesség. Optimalizaljuk az eldallitott filmek

tulajdonsagait a potencialis, gyakorlati felhasznalas szempontjabol.
Z. Horvolgyi et al., Thin Solid Films, 2005, 484, 310.
Z. Horvolgyi et al., Langmuir, 2006, 22, 6944.

Héjszerkezetii kompozit (nano-, ill. mikro-) részecskék eléallitasa és vizsgalata

A héjszerkezetli kompozit részecskékben eldnyosen Otvozddnek az egyedi
komponensek tulajdonsagai, mely lehetové teszi szélesebb korben vald
felhasznalasukat. Régota ismert pl., hogy a festékiparban eldszeretettel hasznalt fehér
pigment, a titdn-dioxid, fotokatalitikus hatdsa miatt rovid id0 alatt tonkreteszi a
kialakitott festékbevonatot, hacsak nem vonjadk be a felhasznalas elott vékony
szilicium-oxid réteggel, mely szdmottevOen nem rontja a pigment fedoképességét, de
szigeteld tulajdonsaga miatt eredményesen gatolja a fotokatalitikus hatast kivalto
elektrontranszportot. A héjszerkezetli kompozit részecskék a modern anyagtudomany
fejlodésével egyre nagyobb szerephez jutnak elektromagneses ¢és optikai
alkalmazasokban (pl. “bandgap engineering”).

A javasolt munka célja az, hogy 1j tulajdonsagt, héjszerkezetii kompozit (nano- €s mikro)
részecskéket allitsunk el nedves kolloidkémiai eljaréassal, €s altalanosithatd ismereteket
nyerjliink a magrészecske bevonasanak folyamatarol, valamint a befolyasold paraméterek
pontos szerepérdl, valamint, hogy specialis optikai, elektro-optikai tulajdonsagu
nanorétegeket allitsunk eld beldliik. A preparativ munka eredményeit nagymiszeres

vizsgalatokkal (SEM, TEM, AFM, filmmérleg, spektroszkopia, stb.) jellemezziik.
Z. Horvolgyi et al., Thin Solid Films, 2005, 484, 310.
Z. Horvolgyi et al., Langmuir, 2006, 22, 6944.

14



Hatarfeliileti kolcsonhatasok vizsgalata tolto- és erésitdanyagot tartalmazoé polimerekben,
feliiletkezelés

A kutatomunka keretében kiilonbozd polimer matrixii rendszerekben kivanjuk vizsgalni a
komponensek kozotti hatarfeliileti kolcsonhatast. A kdlesonhatas jellemzéséhez sziikséges fizikai
mennyiségeket peremszogméréssel €s inverz géazkromatografidval (IGC) hatdrozzuk meg,
amihez kiilonb6z6é minta-elokészitési, mérési €s szamitdsi modszerek kidolgozasa sziikséges. A
hatarfeliileti kolcsonhatasok erdsségét sz€les tartomanyban valtoztatjuk megfeleld polimer és a
toltbanyag tipusok kivalasztasdval és a toltbanyag feliiletkezelésével. A hagyomanyos
toltdbanyagokon szerzett tapasztalatainkat kiilonleges adalékok, nano-erdsitdanyagként hasznalt
rétegszilikatok és természetes erdsitdanyagok (faliszt, természetes szal), jellemzésére hasznaljuk
fel. Mérjiik a heterogén polimer rendszerek reoldgiai €s mechanikai tulajdonsagait. Ellendrizziik
az eddigiekben haszndlt modellek altalanos érvényességét, €s 11j modelleket dolgozunk ki a kol-

csonhatasok, a szerkezet ¢és a tulajdonsagok kozotti kapcsolatok leirasara.
G. Vancso, B. Pukanszky et al., Polymer, 2006, 47, 4638.

Kalaposgombak bioldgiailag aktiv komponenseinek izolalasa és azonositasa
spektroszkopiai modszerekkel.

A kutatds célja 1j, biologiailag aktiv, elsOsorban sejtszaporodast gatldé anyagok (pl.
antibiotikumok) eldallitasa foleg ehetd kalaposgombakbol. A biologiai detektalasokkal
iranyitottan dolgozd kromatografias modszerekkel szétvalasztott és izolalt komponensek
azonositasa szerkezetvizsgalati, els6sorban spektroszkopiai modszerekkel ¢€s jellemzése
biologiai modszerekkel. Eddigi vizsgalataink arra mutatnak, hogy ezek a gombak valoban
tartalmaznak sejtszaporodast gatld (els6sorban antimikrobidlis hatast) anyagokat. A munka
soran foleg ehetd kalaposgombidk vizsgalataval foglalkozunk. Kidolgozandok a biologiai
detektalasokkal iranyitott megfelelé kromatografias elvalasztasi modszerek. Vizsgalandok az
izolalt anyagok sejtszaporodast gatld, elsdsorban antimikrobialis hatdsa. Ezeknek az
anyagoknak a spektroszkopiai vizsgalataihoz olyan mintdkat kell eldallitani, amelyek
alkalmasak rezgési spektroszkopiai és kiilonféle elektrongerjesztési szinképek mérésére.
Ertékelendék a mikrobiolégiai és spektroszkopiai mérések eredményei.

F. Billes, et al. Spectrochimica Acta A 2006, 64, 600.

Polimorf polimerek nuklealt keverékeinek eléallitasa: kristalyosodasi, olvadasi és
szerkezeti jellegzetességeinek vizsgalata

A kristalyosodas termikus feltételeitl fiiggden és/vagy specialis adalékanyagok (szelektiv
gocképzdk) jelenlétében szdmos polimer (polipropilén, polibutén, poli(vinilidén-fluorid),
poliamidok és poliészterek) kiilonféle polimorf moddosulat formajaban kristalyosodhat. A
polimerek polimorfidjanak elméletében szamos megoldatlan probléma van (monotrépia vagy
enantiotropia esete all-e fenn, termikus kezelés vagy mechanikai hatasokra fellépd polimorf
atalakulasok szerkezeti értelmezése, stb.). A polipropilén polimorfidjaval kapcsolatos
kutatdsaink soran szamos ujszerli jelenséget figyeltiink meg (olvadasi €s hokezelési memoria
effektus fellépése, kristdlynovekedési modosulatvaltozas kialakulasa). A kutatds keretében
ezen jelenségeket tanulmanyozzuk mas polimorf polimereken. A tanulmanyozand6 polimerek
az alabbiak: polipropilént, poli(trimetilén-tereftalat), poli(butilén-tereftalat), sziindiotaktikus
polisztirol. Alapvetd cél annak megallapitasa, hogy melyek az egyedi, illetve az altaldno-
sithato torvényszerliségek polimorf polimerek viselkedésésében. A polimorf polimereket és

15



ezek tobbalkotds rendszereit kalorimetrias,(DSC, TMDSC) fénymikroszképos, SEM, AFM ¢és
rontgendiffrakcidos modszerekkel vizsgaljuk, Ezeket részletes mechanikai vizsgélatok

(6sszehasonlit6 DMTA, szakitas és torésmechanikai mérések) egészitik ki.
J. Varga et al. European Polymer J., 2006, 42, 3257.

Fotodinamias terapia szenzibilizatorainak fotokémiai jellemzése

A fotodinamids terdpia a daganatos betegségek 1j, igéretes gyogymoddja. Fényérzékenyitd
anyag (fotoszenzibilizator) és lathato fény segitségével érhetd el a szelektiv sejtpusztulas, a
kornyez6 ép szovetek karositasa nélkiil. A hatdsmechanizmus részleteit még nem ismerjiik, de
azt bizonyitottak, hogy a szenzibilizator a lathat6 fény hatasara gerjesztett elektronallapotba
keriil, gerjesztési energidjat atadja a sejtben oldott oxigénnek, igy szingulett oxigén
keletkezik, s az utobbi roncsolja a sejteket. A vizsgalatokhoz UV/lathatd spektrométert,
spektrofluorimétert ¢és 1ézeres villanofény-fotolizis késziiléket hasznalunk. Specialis
berendezésiink a szingulett oxigén kozvetlen kimutatisat lehetdveé tevd nagyérzékenységi
fotodioda. A vizsgalt potencidlis szenzibilizatorokat részben a BME Szerves Kémiai
Technologia Tanszékén szintetizalt, részben nemzetkozi egylittmikodésben kapott porfirin-
illetve ftalocianin-szarmazékok, valamint bortartalmu vegyiiletek. Azokkal a vegyiiletekkel,
amelyek méréseink alapjan megfeleld fotofizikai és fotokémiai tulajdonsadgokkal
rendelkeznek, lehetdség van a hatékonysag megallapitasara biologiai vizsgéalatok elvégzésére

az MTA-KK-val egyiittmitkodésben.
T. Vidéczy et al., J. Porph. Phthaloc. 2005, 9, 531.

Mezoporusos szenek feliiletmodositasa, jellemzése és kolcsonhatasai orvosbiolégiai
szempontok szerint valasztott nagy molekulakkal

A munka célja orvosbioldgiai szempontbdl fontos kdzepes €s nagyméretii molekulak valamint
a gyogyaszati célokra alkalmazott porusos szenek kozotti kdlcsonhatasok mechanizmusanak
vizsgalata. Ilyen molekuldk eltdvolitdsa nemcsak szdmos patologiai esetben sziikséges, az
aktiv szenek hasznosithatok akut és/vagy kronikus mérgezés esetén, melyet pl. mikrobidlis
toxinok okoznak, vagy amely autoimmun betegségek, szeptikus vagy toxikus sokk
kovetkeztében 1ép fel. A jelenleg is alkalmazott porusos szenek nincsenek optimalva ilyen
nagy molekuldk megkotésére, a nagy fajlagos feliiletet ugyanis hozzaférhetdveé is kell tenni.
Ugyanakkor nem egyszertien ,,Iéptékvaltasr6]” van sz6, hogy a kisebb molekuldkat és a
mikroporusokat nagyobbakra cseréljiik, hiszen a fehérjékhez hasonld nagy molekulak
alakjukat is megvaltoztathatjdk kornyezeti hatdsokra. Fontos tehat a fizikai kémiai €s
biokémiai interdiszciplinaris megkozelités. Az alkalmazandé modszerek egy részét nem-
porusos rendszerekre alakitottak ki, ezért azokat adaptalni kell porusos anyagainkra. A kutatés
eredményeivel hozzéjarulhatunk olyan orvosbiologiai érdeklddésre szamottartd optimalt
hatoképességli  biokompatibilis porusos rendszerek kialakitdsdhoz, melyek a jelenleg

alkalmazottaknal kedvezObb terapiakat tesznek lehetdve.

Laszl6 K., Czakkel O., Josepovits K., Rochas C., Geissler E.: Influence of Surface Chemistry on the SAXS
Response of Polymer-Based Activated Carbons. Langmuir, 2005, 2/, 8443.

K. Laszlo, E. Geissler: Surface Chemistry and Contrast Variation SAXS in Polymer-Based Activated Carbons.
Carbon, 2006, 44, 2437.

K. Laszl6, E. Tombacz, Cs. Novak: pH dependent adsorption and desorption of phenol and aniline on basic
activated carbon. Colloids and Surfaces A, 2007, 306, 95.
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Analitikai Kémia teriileten:

Kémiai és bioszenzorok kutatasa és fejlesztése

Nagyszamu komponens egyidejii és egymds melletti mérésére, illetve monitoralasra alkalmas
mikrochipek, szenzorok jelenleg az analitikai kémia és az élettudomanyok érdeklédésének
homlokterében vannak. Alkalmazasi teriileteik ko6zott szerepel az orvosi diagnosztika,
kornyezetanalitika, folyamatirdnyitas és élelmiszeranalitika. Kutatocsoportunk a kémiai €s
bioszenzorok, illetve miniatiirizalt bioanalitikai rendszerek fejlesztésének minden fazisaban,
az alapkutatastél sok esetben a prototipus gyartasig €s végalkalmazésig, részt vesz. A
szenzorfejlesztésben végzett kutatdsunkat az 10 tipusi nanoszerkezetek és szintetikus
lingadumok (peptid nukleinsavak, ionoforok, aptamerek) szintézise ¢és molekularis
felismerésre vald alkalmazasa jellemzi. A molekularis felismerés ¢és szelektiv
membrantranszport-folyamatok  vizsgdlatahoz 1) nagyérzékenységli  feliiletanalitikai
moddszerek (Képalkoto Feliileti Plazmonrezonancia, Hiperspektralis Optikai mikroszkopia,
Pasztdzo Elektrokémiai Mikroszkopia) fejlesztését is végezziik. Elsddleges célunk kozott
szerepel az ) érzékelési sémak felfedezése, illetve a detektalasi folyamatok
mechanizmusanak értelmezése. Egyik kiemelt kutatdsi irdnyunk a kémiailag modositott
nanoporusok el6allitdsa és molekuldris felismerésre valod alkalmazasa. Vilagszinten elsdként
allitottunk el6 ¢és alkalmaztunk bioldgiailag modositott nanoporusokat fehérjek ¢és
nukleinsavak szelektiv felismerésére. Eredményeinket 2007-ben a Nature Nanotechnology a
nanotechnolégia kiemelten fontos ¢és perspektivikus kutatdsi irdnyzataként (research
highlights) ismertette. Ugyancsak kiemelt kutatdsi teriiletiink az ionszelektiv érzékeldk
fejlesztése. Szerves kémikusokkal egyiittmiikodésben Uj tipusu szelektiv komplexképzdk,
ionoforok, szintézisét ¢és vizsgalatat végezzik, amely egyes vegyiiletek kereskedelmi
forgalmazasahoz vezetett. Masrészrél kutatasaink eredményeképpen sikeriilt a korabbi
érzékeloknél akar egymillioszor kisebb kimutatdsi hatarral rendelkezd ionszenzorokat
kifejleszteni és jelenleg folyamatban van ezek detektorként vald alkalmazéasa affinitasi

rendszerek esetében.

G. Jagerszki, R. E. Gyurcsanyi, L. Hofler and E. Pretsch, Nano Lett., 2007, 7, 1609.

R. E. Gyurcsanyi and E. Lindner, Cytometry Part A, 2006, 694, 792.

F. Sundfors, R. Bereczki, J. Bobacka, K. Téth, A. Ivaska and R. E. Gyurcsanyi, Electroanalysis, 2006, 18, 1372.

Szerves technoldgiai nyomszennyez6k meghatarozasa

A szerves vegyipari intermedierek, végtermékek, gyogyszeripari alapanyagok, gyogyszerek,
¢lelmiszeripari termékek, textilidk, stb. technologiai szennyezdinek a mindségi és mennyiségi
ismerete dontden befolyasolja a termékek kereskedelmi pozicidjat.

A munka célja valaszthato kurrens modell termékek szerves technologiai nyomszennyezdi
analiziséhez sziikséges mintavételi, minta-el6készitési, GC ¢s GC-MS elemzési modszereinek
a kidolgozasa ¢és validalasa, kiilonos tekintettel a kiillonb6zd dusitasos minta-elokészitési
megoldasok €s a gdzkromatografids elvalasztas illesztésére, a nyomszennyezdk minél kisebb

koncentracidjanak megbizhato detektalasa érdekében.

Balla J. A gazkromatografia analitikai alkalmazasai (Edison House Kft.) Budapest, 2006.

M. Kallai, V. Maté, J. Balla. Chromatographia, 2003, 57, 639.

I. Tanczos, C. Schwarzinger, H. Schmidt, J. Balla. Journal of Analytical and Applied Pyrolysis, 2003, 68-69,
151.
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Az analitikai jel és a molekulaszerkezet kapcsolatanak vizsgalata

A jel-anyagmennyiség fliggvénykapcsolat ismerete a milszeres analitikai mennyiségi elemzés
alapja. Ezt kisérleti uton, modell anyagok (standardok, teszt anyagok, stb.) segitségével
(kalibralas) hatarozzuk meg. Linearis kapcsolat esetében az érzékenység, relativ érzékenység
meghatarozhatova valik. Sok esetben azonban ilyen standard anyag nem szerezhetd be, mert
gazdasdgosan nem allithato eld. Ez esetben is kell tudni mennyiségi informaciot szolgaltatni.
Ehhez azonban ismerni kell a vizsgalt molekula szerkezete (jelképzd tulajdonsaga) és az
analitikai jel kapcsolatat. A kutatds sordn a gyakran alkalmazott gazkromatografiads FID
(langionizacids detektor), az ECD (elektronbefogasi detektor) €s a tomegszelektiv detektor, az
MSD jelképzésének molekularis szerkezeti hatterének vizsgalata valik sziikségessé. A FID
vizsgalata terén mar sziilettek eredmények, a kutatdmunka célja ennek a folytatasa az ECD

illetve az MSD detektorok esetén, ahol eddig csak kezdeti, el6késziileti munkakra keriilt sor.
Kalasz Huba, Lengyel Jozsef szerkesztok: A gyogyszerek szervezetbeni sorsa és vizsgalomodszerei Balla J. 11.
fejezet: Gazkromatografia, Semmelweis Kiad6, Budapest, 2006.

M. Kallai, J. Balla, Chromatographia, 2002, 56, 357.

Mintael6készitési modszerek osszehasonlité vizsgalata

A talaj és vizszennyezOk megbizhatd analitikdja a kornyezeti problémak felismerése
szempontjabol kiemelt jelentdségli. A kutatomunka keretében célunk gyors mintaelékészitési
modszerek kidolgozasa talaj és viz szennyezOk meghatarozasara. Ennek soran szilard fazisu
mikroextrakcidos modszereket (SPME), gdéztéranalizist (HS-GC), szilard fazist extrakciot
(SPE), gyorsitott olddszeres extrakciot (ASE) kell Osszevetni (ahol ez lehetséges) a
hagyomanyosnak tekintett ultrahanggal segitett és Soxhlet — extrakcids eljarasokkal. A kutatas
soran kiemelten vizsgalandd célvegyiiletek a klorozott szénhidrogének. A mérésre
alkalmazand6 technikdk koziil a HS — GC analizis mellett a csatolt gazkromatografias-
tomegspektrométeres technika GC — MS, illetve a nagynyomasu folyadékkromatografias

modszerekek (HPLC) vizsgaljuk.
P. Forlay-Frick, Z. B. Nagy, J. Fekete, J. Liquid Chrom. Rel. Techn., 2002, 25, 1431.

Optikailag aktiv vegyiiletek kromatografias elvalasztiasa

A vizsgalatok kiilonboz6 ipari szempontbol fontos biologiailag aktiv vegyiiletek
(gyogyszerek, peszticidek) elvalasztasara alkalmas GC és HPLC moddszer kidolgozasara
iranyulnak. A kutatomunka sordn egyik célunk az 4llo- és mozgo6fazis hatasanak
tanulmanyozéasa. Tovabbi feladat annak Osszevetése, hogy a direkt és indirekt enantiomer
elvalasztasnak mikor ¢és hol van alkalmazasi lehetosége. A kutatas végcélja annak
meghatarozasa, hogy mely tipust vegyiiletek esetén milyen elvalasztasi modszer hasznalhato
optimalisan (pontossag, reprodukalhatosag €s koltséghatékonysag szempontjabol).

J. Fekete, 1. Gebefugi et al., Chromatographia 2003, 57, 147.
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Szerves mikroszennyez6k meghatarozasa élovizekben

A téma az Europai Uni6 2000 un. tilto listajan szerepld vegyiiletek meghatarozasat tiizi ki
céljaul. Az eddigi modszerek lasstuak, a ppb szinten torténd meghatarozasra iddigényes
mintaeldokészitési modszereket irnak eld. Célunk ) mintaeldkészitési modszerek €s mérési
technikdk kidolgozasa €s alkalmazasa. A vizsgalandé célvegytiletek: policiklusos aromas
szénhidrogének, peszticidek: atrazin, simazin, klorpirifosz, klorfenvinfosz, diuron,
izoproturon, alaklor, endoszulfan, lindan, trifluralin, DHEP, nemionos feliiletaktiv szerek
metabolitjai: oktilfenol, nonilfenol. A vzsgalatokhoz felhasznadlandé modszerek a megfeleld

mintael6készités utan GC (GC-MS) és HPLC technikak.
P. Forlay-Frick, Z. B. Nagy, J. Fekete, J. Liquid Chrom. Rel. Techn., 2002, 25, 1431.

Fényforrasok higanykoncentracidjat csokkentdo amalgamok kutatasa

A kutatas feladata az Ujabb EU-direktivaknak megtfeleld alacsony higanytartalmu,
6lommentes kompaktfénycsd-amalgdmokként felhasznalhaté alacsony higanytartalmi
rendszerek keresése, termodinamikai fazisrendszereik irodalmi €s szabadalmi feltérképezése,
a fazisossszetételnek termodinamikai paraméterek felhaszndldsaval torténd szamitogépes
modellezése. A fenti modszerekkel megtervezett 1) Osszetételi amalgammintak
higanytenzidjanak mérése, részletes analitikai kémiai (XRD, SEM-EDX, XRF, ICP, AAS) ¢és
termoanalitikai (DSC) vizsgalata. Kiilonb6z6 amalgam ¢és segédamalgam rendszerek egyiittes
tranziens ¢€s stacionarius Hg-g6ztenzidja alakuldsdnak meghatarozasara alkalmas
mérdberendezés tervezése, €s a kifejlesztendd mérési modszer validalasa. A fentiekben
kidolgozott amalgamokkal kisérleti lampak fényaram-tesztelése a kornyezeti hOmérséklet
figgvényében.

H. Lovas, J. Madarasz et. al. Materials Science Forum, Advanced Materials Forum III, 2006, 516, 1363.
I. M. Szilagyi, J. Madarasz, F. Hange, Gy. Pokol, Eur. J. Inorg. Chem., 2006, 17, 3413.

Nuklearis spektroszkopiai vizsgalatok

A kutatomuka eszkoze a nulkedris spektroszkopia, melyet alkalmazva vizsgalatok végezhetdk
a rontgen, gamma ¢s alfa spektroszkopia teriiletein. A kutatomunka széles témakort fog at, az
alapkutatastol a megvalositott ipari elemzésekig. Vizsgélataink lehetséges témakorei
aktivszenes katalizatorok palladium tatalmdnak meghatérozasa, bioldogiai mintak esszencialis
és toxikus elemalkotoinak elemzése, muzealis muikincsotvozetek elemosszetételének
felderitésére, avagy atomerdmii kibocsatdsok elemzésére. A vizsgédlatokhoz korszer
szamitastechnikai hattér, és modern berendezések allnak rendelkezésre.

I. Gresits I. S. Tolgyesi J. of Radioanal. And Nucl. Chem., 2003, 258, 107.
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Biokémia és Biotechnologia teriileten:

Oxidativ enzimek alkalmazasa a celluléz alapu szalasanyagok feldolgozasa soran

Tobb év ota foglalkozunk a biotechnolédgiai eljarasok textilipari alkalmazési lehetdségeinek
vizsgalataval. Elsdsorban a cellul6z alaptu szdlasanyagok kornyezetbarat, enzimekkel segitett
kikészitésére koncentralunk. Korabban foként kereskedelmi forgalomban kaphat6 hidrolitikus
enzimeket (celluldz, pektindz és xilandz) alkalmaztunk, tovabba részletesen vizsgéltuk az
enzimek és komplexképzok egylittes alkalmazasat a celluloz alapu szdlasanyagok természetes
kisérOanyagainak az eltavolitdsaban. A kutatomunka sordn oxidativ enzimeket alkalmazunk a
pamut, a len és a kender bioelokészitésében. Mindhdrom szalasanyag esetén a lignin-tartalmua
természetes kiséréanyagok degradacioja/eltavolitdsa okozza a legtobb nehézséget. Mivel az
oxidativ enzimek egy csoportja a lignin redox degradacios reakcioit katalizalja, alkalmazasuk
eredményes lehet a bioelokészitésben. A kereskedelmi forgalomban kaphaté oxidativ

"o

enzimkészitményeken kiviil fermentacioval eldallitott enzimeket is hasznalunk.

E. Csiszar, et al., Enzyme and Microbial Technology, accepted 2007.
E. Csiszar, et al., Biotechnol. Lett., 2005, 27

Lignocelluloz alapu mezogazdasagi melléktermékek és hulladékok frakcionalasa és
optimalis feldolgozasa kémiai technoldgiai és biotechnologiai médszerekkel

A lignocellulozokbol torténd etanol eldallitds az utobbi évek folyaman a mezdgazdasagi
kémiai technoloégiai tudomanyag egyik kozponti kutatdsi teriiletéve fejlodott. A kutatasok
soran az elsddleges cél a varhat6 eldallitasi koltségek csokkentése volt, és a fejlesztések ma
mar olyan szintre jutottak, hogy a lignocellulozokbol torténd etanol eldallitas koltségét
varhatéan mar nem lehet jelentdsen tovabb csokkenteni. Az etanol eldallitds gazdasagossagan
azonban sokat javitana a cellulozon kiviili frakcidk, tehat a hemicelluldz, a lignin, és bizonyos
minor komponensek (ndvényi olajok, fehérje) kinyerése, és értékes termékké alakitdsa. A
kutatds els6sorban bizonyos konkrét alapanyagok esetében (kukoricaszar, kukoricamaghé;j,
buzakorpa) vizsgalja a frakciondlas ¢és elOkezelés lehetdségeit, figyelemmel kisérve az
alapanyagban 1év6 OsszetevOok (keményitd, celluléz, hemicelluldz, lignin, fehérje) ,,sorsat” és
felhasznalhatdsagat.

K. Réczey, et al., Process Biochemistry, 2005, 40, 3519.

K. Réczey, et al., Appl. Biochem. Biotechnol.,, 2005, 121, 243.

Mikrobialis enzimek eléallitasa és vizsgalata

A nemzetkdzi egylittmiikodésben folyo kutatas enzimek (L-leucin-aminopeptidaz, cellulaz,
xilandz, transzglutaminaz, kitinaz, stb) eléallitasara iranyul. A szintézis
mikroorganizmusokkal, szilard fazist fermentacidban (SSF) vagy siillyesztett/razolombikos
fermentacioban (SF) torténik. Az kutatas szerves részét képezi az enzimek tisztitasa,

jellemzése, tulajdonsagvizsgalata.
G. Szakacs et al., Eukaryotic Cell, 2006, 5, 657.
G. Szakacs et al., Current Biol., 2005, 15, 1242.
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De novo fermentaciok és biokonverziok fehér biotechnologiai alkalmazasai

A posztindusztridlis tarsadalom egyik legégetdb probléméja a hagyomanyos kdolajalapu
alapanyagok ¢és energiaforrasok fokozatos kimeriilése lesz. Ma ennek felismerése egyre
novekvd jelentdséget biztosit a megujulo, azaz szénhidrat, illetve ndvényolajalapt energia €s
alapanyaggyartasnak. Mikrobiadlis fermentaciokkal ¢€s biokonverziokkal egy sor
kémiai/vegyipari alapanyag, un.platformalkot6 vegyiilet allithat6 eld ilyen természetes cukor
¢és olajforrasok felhasznalasaval. Jelenleg a z6ldoldoszer és milanyagipari alapanyagként is
felhasznalhat6 tejsavnak és a biodizel-melléktermék glicerinnek biotechnologidkkal torténd

eloallitasat illetve atalakitdsat tliztiik ki célul, e témakban folyik fejlesztd kutatas.

B. Kupcsulik, B. Sevella, Chem. Biochem. Eng. Q. 2005, 19, 99.

B. Sevella, et al., Eljaras 1,3-propandiol eldallitasara biotranszformacidval, P0500961/1, bejelentés napja: 2005.
oktober 19.

Modern mérnoki médszerek a kornyezeti kockazatfelmérésben és a
kockazatcsokkentésben

A kutatés célja a rendelkezésre allo €s a fejlesztés alatt 1év0 talajtesztelési és szennyezddés
mérési  technikdk  és  talajremedidcios  moddszerek — Osszegylijtése,  jellemzése,
alkalmazhatdsaganak vizsgalata, verifikdlasa. A fentiekben megkapott eredmények alapjan
lehetové valik a céltol fiiggd talajtesztelési modszeregyiittesek ¢és kockazatkdzponta
kockézatcsokkentési modszerek, modszeregyiittesek Osszeallitasa. Ilyen modon adatbédzisok
¢s dontéstamogatd rendszerek kialakitasa valik lehetévé, a fent emlitett modern

kockézatfelmérési és -csokkentési modszerek elérhetdve tétele és piacra keriilése érdekében.
K. Gruiz, et al., Chemosphere 2007, 66, 428.

Sejtciklus regulacios halézatok matematikai analizise

Komplex biologiai rendszerek matematikai modellezése a biologiai kutatasok egyre
elfogadottabb modszere. Egy bonyolult szabdlyozd héalozat milkdodésének megértéséhez
elengedhetetlen a rendszer szamitogépes vizsgalata. A szamitogépek nyelvére a biokémiai
reakciokinetika mddszereivel forditjuk 4t a molekulak kolcsonhatasait. Ilyen szamitogépes
matematikai modszerekkel vizsgaljuk a sejtek szaporodasat szabalyozd haldzat viselkedését.
A sarjadzo és hasado élesztOk vizsgalata mellett az emlds sejtciklus komplex halozatat is
elkezdtiik vizsgalni, a kutatas célja lesz, hogy ebbe a témaba bekapcsolodjon és modelleket

dolgozzon ki az emlds sejtek sejtciklusanak szabalyozésara.
A. Csikasz-Nagy, B. Novak, J. J. Tyson et al., Biophysical Journal 2006, 90, 4361.

Uracil-DNS metabolizmus és jelatvitel

A DNS-ben leggyakrabban el6forduld spontdn modosulas az uracil bazis megjelenése. A
DNS-beli uracil altalaban hibat jelent, de egyes ¢élettani folyamatokban specifikus jelatviteli
szereppel bir. A kutatdsi téma targya a DNS-beli uracil beépiilésének szabalyozasaért,
felismeréséért ¢€s javitasaért felelos enzimrendszerek tanulmanyozéasa. A kutatdsi téma soran a
szerkezti biolégia modern moédszereit, tovabba a molekularis és a sejtbiologia eszkoztarat
alkalmazzuk, kiilonds tekintettel a rendszerszemléletii bioldgia és kémia (systems biology,

systems chemistry) megkozelitéseire.

J. Toth, et al, B. G. Vertessy J Biol Chem. 2007 282 PMID: 17848562

A. Bekesi, et al, B. G. Vertessy Biochem Biophys Res Commun. 2007 355:643
0. Barabas O, et al, B. G. Vertessy J Biol Chem. 2004 279:42907
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Kémiai Technoldgiak teriileten:

A len tulajdonsagainak vizsgalata kivaléo min6ségii szinezett ruhazati textiliak eloallitasa
céljabol

Tobb év ota foglalkozunk a lenbdl késziilt szalasanyagok tulajdonsagainak vizsgalataval. A
fogas/esés javitasat ¢€s a gylir6dési hajlam csokkentését célzo kutatdsaink folytatasaként
célunk a szinezett lenszévetek nedves szintartosagi tulajdonsagainak javitasa. A lenbdl késziilt
ruhézati termékek hossza €lettartamtak és dragak. Jogos fogyasztdi igény tehat, hogy az ilyen
termékek kivaldo mindséglick legyenek. A szinezett len termékek nedves szintartdosagi
tulajdonsagai viszont gyengék, még reaktiv szinezés esetén is. Annak ellenére, hogy
megoldatlan a j0 mindségli szinezett len termékek eldallitdsa, a len szinezésével foglalkozd
szakirodalom rendkiviil szerény. A len alapvetd szinezési jellegzetességeinek megismerése
utan célunk a hagyomanyos szinezési folyamatok optimalasa, illetve 1j és hatékony eljarés
kidolgozasa szinezés €és enzimes kezelés egyiittes alkalmazéasaval.

E. Csiszar et al., Textile Research Journal, 2006, 76, 629.

Membransziiré technolégiak alkalmazasa szennyvizkezelésben

Kornyezetvédelemi szempontokbol kiemelt jelentdségli az iparban az EDTA és mas szerves
kelat-komplexképzdk nehézfémekkel alkotott rendkiviil stabil vegyiileteinek eltdvolitasa. A
kornyezetbe keriild nehézfémek a komplexképzOk hatdsara mobilissa valnak €s a szennyezés
szétterjedéset eldsegitik. A nehézfémek kozott kiemelkedd a kobalt(Il) komplex szerepe,
ezen beliil radioaktiv °Co komplexeinek mozgékonysaga és stabilitisa. A nehézfémek
EDTA komplexei nem- vagy csak rossz hatékonysaggal tavolithatok el a jol ismert
adszorpcios, ioncserés €s sziirési technologidkkal. A nemzetkdzi gyakorlatban a komplexek
elroncsolasaval (UV- peroxid- ¢€s katalitikus oxidacio) értek el viszonylagos sikereket, de ezek
az eljarasok bonyolultak és dragak. A kutatas soran vizsgaljuk RO, NF és UF technologidk
alkalmazasat szennyvizek oldott soOtartalmanak és komplexben 1évé nehézfém ionjainak
elvalasztasaban, kiemelten kezelve a Co(III)(EDTA) és Co(III)EDA komplexek elvalasztasat.
A munka soran a borsavas oldatok membrantechnikai kezelésének vizsgalata sziikséges, a

laboratoriumi kisérleteket ionkromatografias modszerrel kiértékelve.
G. Patzay, et al., Int. J. Nucl. Energ. Sci. Technol. (IJNEST), 2006, 2, 328.
G. Patzay, et al., Desalination, 2005, 175, 179.

A mikrohullamu technika alkalmazasa szintézisekben

A koOrnyezetbarat szintézismodszerek kutatdsa a zoldkémia legjelentdsebb szelete. A cél
egyrészt ismert reakciok hatékonyabb (tehat gyorsabb és szelektivebb) lejatszatasa, masrészt
nehezen mend reakciok gyorsitasa, ill. a hagyomanyos koriilmények kézott nem végbemend
reakciok lehetdvé tétele, harmadrészt a biztonsagtechnikai és egészség- ill. kornyezetvédelmi
szempontbol kéros oldoszerek kivaltasa vagy oldoszermentes technikak kidolgozasa. A
szilardfazisu hordozon megvalositott atalakitasok is nagy lehetdséget jelentenek. A fentiekben
megfogalmazott célkitlizések realizdldsara a mikrohulldmu technika alkalmazésa jelenthet

megoldast.
I. Greiner, G. Keglevich et al. Synth. Commun., 2007, 37, 317.
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Vegyipari Miivelettan teriileten:

7”7

Bioetanol eléallitasa hibrid elvalasztasi eljarasokkal

A manapsag egyre inkabb alkalmazasra keriild biolizemanyagok koziil az etanol gazdasagos
eloallitdsa a feladat, mely erjedési folyamatok soran viszonylag kis koncentracioban
keletkezik, melybdl az etanolt desztillacids eljarasokkal nyerik ki. A kutatasi téma keretében
azt vizsgaljuk, hogy hig vizes etanol oldatbol, hogyan lehet az lizemanyag mindségli etanolt
hibrid elvalasztasi eljarasokkal a jelenleginél hatékonyabb moddon eldéallitani. A hibrid
elvalasztasi eljarasok a desztillacid és a membranmiiveletek kombindciojat jelentik. A munka
soran kisérleti modszereket és szamitdgépes modellezést egyarant hasznalunk, s e médszerek
egylittes alkalmazéasa — mely stratégiadt mas rendszerek elvalasztasi problémdinak megoldasara

mar sikerrel alkalmaztunk — a kutatasi feladat hatékony megoldéasara biztosit lehetdséget.
K. Koczka, P. Mizsey, Z. Fonyo, Central European Journal of Chemistry (2007) accepted
Szanyi, A., P. Mizsey, Z. Fonyo, Chem. Biochem. Eng. Q., 19(2) 111-121 (2005)

Membranmiiveletek tanulmanyozasa

A membranmiiveletek a tiszta folyamatok koz¢ sorolhatok. A kutatés célja kornyezetk6zponta
elvalasztasi feladatok tanulmanyozasa membranmiiveletekkel. Ide soroljuk az egyes
membranszirési feladatokat és a pervaporaciot. Az elvalasztds elsOsorban a nem-idedlis
elegyek elvalasztasat ill. hulladékvizek tisztitdsat jelentii A munka részben soran

szamitogépes modellezésbdl, részben kisérleti tevékenységbdl 4ll.
Lovasz, A., P. Mizsey, Zsolt Fonyo, , Chem. Eng. J., 2007, 133, 219.
Csefalvay, E., Z. Szitkai, P. Mizsey, Z. Fonyo, Desalination 2007 accepted.

Vegyipari folyamatok kornyezetkozpontu tervezése figyelembe véve a szabalyozhatésag
szempontjait

A vegyipari folyamatok tervezése komplex tevékenység, mely napjainkban a gazdasdgossagi
vizsgélatok mellett magaba foglalja a kdrnyezetvédelmi szempontok teljesitését is. Ezt az
integralt tervezést mindezek mellett még ugy kell megoldani, hogy a szabalyozhatosag
szempontjait is szem eldtt tarthassuk. A gazdasagossag mellett ma mar ezért egyre inkabb
komplexen értékelik a tervezési alternativakat. Az integralt tervezésbe beletartozik az anyag
¢s energiaintegracid figyelembevétele és alkalmazasa is. A tervezési alternativaknal egyre

inkdbb a z életciklus elemzés szempontjai keriilnek el6térbe.

Tamas Benko, Claas Teichmann, Peter Mizsey, Daniela Jacob, Atmospheric Environment, accepted for
publication, 2007.

Benko, T., A. Szanyi, P. Mizsey, Z. Fonyo, , Central European Journal of Chemistry, 4(1) 2006 1-19
Szanyi, A., P. Mizsey, Z. Fonyo, Ind. Eng. Chem., 2004, 43, 8269.

Racz, L., P. Mizsey, A. Kraslawski, Periodica Polytechnica, 2006, 50, 109.

Racém vegyiiletek reszolvalasa szuperkritikus extrakcio alkalmazasaval

Napjainkban egyre nagyobb az igény a kiralis vegyiiletek optikailag aktiv formaban torténd
eloallitdsara, elsdsorban a gyogyszeripar teriiletén. Ennek oka, hogy a kiralis molekulakbol
felépiild szervezetre az egyes enantiomerek gyakran mas-mas hatast fejtenek ki, igy az 1j
gyogyszerek engedélyeztetésénél a nemzetkozi ajanlasok alapjan eldonyt €élveznek a csak a
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kedvezd biologial hatdsu enantiomert tartalmazo termékek. A reszolvalasra egy 11j lehetdséget

biztosit a szuperkritikus szén-dioxidos extrakcido, amely a hagyomanyos eljarasokhoz

viszonyitva kornyezetkimél6 technologiat jelent, és tisztabb termek eldallitasat teszi lehetdve.

A modszer vilagszinten Gjdonsdgnak szamit, amit a Kar kutatoi dolgoztak ki és alkalmaztak

eloszor. A kutatési tevékenység az aldbbiakra terjed ki:

o Gyobgyszeripari jelentdséggel bird racém vegyliletekhez megfeleld szelektivitasu reszolvalo
agensek keresése.

e A technoldgia paramétereinek vizsgalata kiilonos tekintettel a mintaelfkészités ¢s
feldolgozas jelentdségének meghatarozasara.

e Alkalmasnak tiind modellvegyiileten az oldoszerek (szuperkritikus illetve szerves)
hatasanak vizsgalata az enantiomertisztasagra. A szuperkritikus extrakcid paramétereinek
optimalizalasa. A felismert hatdsok értelmezése.

A munkdhoz rendelkezésre allnak a szuperkritikus extraktorok, és a mintak vizsgélatahoz

sziikséges eszkdzok.

E. Székely, B. Simandi, E. Fogassy et al., J. Supercrit. Fluids, 2006, 37, 384.
E. Székely, B. Simandi, E. Fogassy et al., Chirality, 2007, .

Gyogyaszati, kozmetikai és élelmiszeripari célra alkalmas novényi hatéanyagok
kinyerése szuperkritikus extrakcioval

A szuperkritikus szén-dioxidos extrakcidé egy modern, kornyezetkiméld elvalasztasi modszer.
Napjainkban mar elterjedten alkalmazzak ipari méretben is, elsdsorban ¢élelmiszeripari vagy
kozmetikai felhasznalasu termékek eldallitasdra. Elonye, hogy igy tiszta, szerves
oldoszernyomoktdl mentes termék allithatd eld, aminek értéke sokkal nagyobb, mint a
hagyomanyos oldoszerekkel eldallitott kivonatoké. A kutatomunka célja értékes novényi
anyagok (pl. antioxidansok, szinezékek) szuperkritikus extrakciojanak vizsgélata gyogyaszati,
kozmetikai és élelmiszeripari célra alkalmas adalékok eldallitasa céljabol. A projekt célja a
szuperkritikus extrakcid optimalis miiveleti paramétereinek meghatarozdsa, a termékek
(extrakt és maradék) mindségi €s mennyiségi Osszehasonlitdsa a hagyomanyos moédon
(vizgdz-desztillacioval €s olddszeres extrakcioval) nyerhetd termékek hasonld paramétereivel.
A kisérletekhez rendelkezésre 4ll egy 5 dm® extraktor térfogat, max. 500 bar és max. 200 °C
paraméterekkel tlizemeltethetd laboratoriumi késziilék. A kutatds sordan az alabbiak
tanulmanyozasa sziikséges:

e Laboratoriumi kisérletek végzése a novényi hatdéanyag kinyerésére. Az elokészités
(6rlés, stb.) hatdsdnak vizsgalata az extrahdlhatosag €s a termék mindségére. Az
extrakcio iizemviteli paramétereinek (nyomds, hémérséklet, oldoszeraram, extrakcios
1d6) valtoztatasaval az elvalasztas kedvezd koriilményeinek meghatarozasa. Az extrakt
mindségének meghatarozasa.

e Az extrakcio anyagmérleg egyenleteibdl kiindulva egyszeriisitett matematikai modellek
alapjan a miivelet szamitasa.

e A fitoanalitikai vizsgélatok egy része egyiittmiikdés keretében a SOTE Gyogyndvény-
¢s Drogismereti Intézetében torténik.

B. Simandi et al., J. Agric. Food Chem., 2005, 53, 17.

B. Simandi, Novényolajok kinyerése és feldolgozasa szuperkritikus oldoszerekkel, In: Olajndvények,
novényolajgyartas (Szerk. Kiss Béla), Mezogazda Kiado, Budapest, 2007.
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Biologiai rendszerek vizsgalata szuperkritikus szén-dioxidban

Az enzimek és egyéb fehérjek eldallitasa, alkalmazasa a modern iparban mind a vegyipari,
mind az orvosi teriileten nagyon jelentds €és innovativ teriilet. Ezek a fehérjék azonban
érzékenyek az extrém hatdsokra, mint a magas homérséklet, szerves olddszerek, stb. Ennek a
limitacionak a felolddsara nyujthat a szuperkritikus szén-dioxid megfeleld, kornyezeti
szempontbol is eldnyds megoldasi lehetdséget. Ezen alkalmazashoz tanulméanyozni kell a
szuperkritikus extrakcio alkalmazhatdsagat a kutatds célvegyiileteire. Igy a kutatas célja annak
vizsgélata, hogy a fehérjék viselkedését, bioaktivitdsat a szén-dioxidos kozeg hogyan
befolyédsolja, a rendelkezésre all6 nagynyomdast fazisegyensuly méré celldban. A fenti
vizsgélatokhoz a kisérlettervezés metodikajat kivanjuk felhasznalni, a rendelkezésre 4llo a

szuperkritikus fazisegyensuly mér6 késziilékben végezve a kisérleteket.
E. Székely, B. Simandi, E. Fogassy et al., Chirality, 2007, .

Vegyipari termelo vallalatok iitemezési problémainak optimalizasa vegyes egészértékii
nemlinearis programozassal.

A miuszaki kémia egyik legfontosabb feladata a kémiai termeld folyamatok, vegyipari tizemek
optimalis kialakitdsa, tervezése, és lizemeltetése. A folyamatok optimalizaldsa soran keressiik
azt a strukturat és azokat a miveleti paramétereket, amelyek mellett a kémiai folyamat,
vegyipari lizem a legtobb profitot, hasznot adja. A vegyes egészértékli nemlinedris
programozassal lehetdség van a miiveletek szimultan tervezésére €s optimalizalasara, ugy,
hogy kézben a folyamat optimalis strukturajat is meghatarozzuk. Ehhez azonban sziikség van
a miiveletek ¢és folyamatok eddigi modelljeinek tovabbfejlesztésére. A kutatdsi munka soran
uj MINLP modellek dolgozandok ki vegyipari miiveletekre, eloszto-halozatokra és iitemezési

feladatokra.
E. Rév, Z. Lelkes, Z. Fonyo, et al., Ind. Eng. Chem. Res, 2003, 42, 162.

Szakaszos reaktiv desztillacio vizsgalata middle vessel kolonnaban.

A szakaszos reaktiv desztillacid a legigéretesebb hibrid miveletek koz¢ tartozik, f6
felhasznalasi teriiletei a gyogyszeripari szintézis €s oldoszer regeneralas. Az extraktiv és
reaktiv desztillaci6 szakaszos megvaldsitasanak jellegzetessége, hogy a kolonna valamely
pontjan folyamatos betéplalast igényelnek, igy a mivelet tulajdonképpen félfolyamatos
jellegli. Ez dontéen befolyasolja a gyakorlati megvalosithatosagot. A doktori munka célja,
hogy a fenti miivelet middle-vessel kolonnéban torténd megvaldsithatosagat vizsgalja.

A kutatds sordn a kovetkezd vizsgélatok elvégzése sziikséges:

Szakaszos extraktiv és reaktiv desztillacio vizsgalata szakaszos rektifikaloban.

Szakaszos extraktiv és reaktiv desztillacio vizsgalata szakaszos sztripperben.

— Szakaszos extraktiv €s reaktiv desztillacid vizsgéalata middle vessel kolonndban.
E. Rév, E. Z. Fonyo, Z. Lelkes, et al., Chemical Engineering and Processing, 2005, 44, 1237.
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Mindségiigyi statisztika a kémiaban és a vegyiparban

Az analitikai kémiai munkiban ¢és a gyartasok adatainak elemzésénél sziikség van az
ingadozasforrasok elemzésére, hatdsuk szamszeriisitésére. Ennek f6 modszere a
varianciakomponens-analizis. Az eredmények birtokaban szamitdsokat végezhetiink a termék-
egyedek mindségi jellemzoi (pl. tabletta-koncentracid) ingadozasi tartomanydnak becslésére,
ennek modszere a tolerancia-tartomany szdmitasa. A mérési eredmények értékelésének masik
f0 modszere a statisztikai proba. Ennek egyre inkabb haszndlatos modja az intervallum-
hipotézisek vizsgalata. A kutatdsi munkaban a fenti matematikai-statisztikai apparatust
hasznaljuk kémiai, vegyipari valamint €¢lelmiszer és biotechnoldgiai problémak megoldasara.
S. Kemény, K. Réczey, et al., Measurement, 2005, 38, 194.

F. Békés, S. Kemény, and M. Morell, Eur. J. Agronomy 2006, 25, 155.
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Anyagtudomany teriileten:

Nyitd/zaréo mechanizmussal rendelkezé membranok eléallitasa és transzportfolyamataik
tanulmanyozasa

A kutatasi téma olyan 1j, kiils6 hatassal szabalyozhaté permeabilitast membran létrehozasa,
amelybe nano vagy mikroméretli csatorndkat é€pitiink be monolit vagy kompozit mikrogél
részecskekbol. A gélmatrixba dgyazott nanométer €s/vagy mikrométer tartomanyba esé gél
részecskék mérete kornyezeti hatasokkal (homérséklettel, pH-val, ionerdsséggel, so
koncentracioval, elegydsszetétellel, magneses €s/vagy elektromos térrel, mikrohulldammal,
ultrahanggal ¢és fénnyel) széles hatarok kozott, pillanatszerlien valtoztathatd, igy ezzel a
csatorndk porusmérete szabalyozhatdo. A lanc-szerli fiizérekbe rendezett gélgdmbok
térfogatanak csokkenése a membran transzporttulajdonsagainak megvaltozasat idézi eld. A
membran permeabilitasdnak megvaltoztatasaval a membranon keresztiili anyagtranszportot is
szabalyozhatjuk. A membran transzport tulajdonsidgainak szabalyozéasa lehetové teszi a
membran orvosbioldgiai felhasznaldsat, mint pl.: gyogyszerhatdéanyag leadéds szabdlyozasa
kiils6 kornyezeti paraméterek megvaltoztatasaval. A szamos lehetséges ipari felhasznalas
koziil emlitésre érdemes a szelektiv megkotés, elvalasztas, tisztitds, frakcionalas, valamint
méret alapjan torténd komponens elvalasztds lehetdsége illetve mikroreaktorként, mikro
pumpakeént torténd alkalmazas.

M. Zrinyi et al., Macromolecules, 2006, 39, 1939.

M. Zrinyi et al., Magnetic File-responsive Smart Polymer Composites (rewiev), Advances in Polymer Science ,
Oligomers, Polymer Composites, Molecular Imprinting, p. 137-189 Springer-Verlag Berlin Heidelberg (2007)

Aminosav alapu polimergélek

A kutatds célja aminosav alapu polimerek ¢€s polimergélek fejlesztése ¢és vizsgalata,
elsésorban humadbioldgiai alkalmazasokra, ezen beliil féként szabalyozott hatéanyag-leadas
megvalositasara. A polimergélek alapanyaga a poliszukcinimid, melybdl kiilonb6zo
keresztkotokkel sikeriilt a kornyezet valtozasaira érzékeny géleket eldallitani. A kutatas soran
vizsgaljuk a gélek fizikai és kémiai tulajdonséagait, valamint 0j géleket hozunk Iétre. Ezen
rendszerekkel hatdanyag-kiolodasi kinetikat €s mas, az alkalmazdsokhoz kapcsolodo

vizsgalatok elvégzését tervezziik.
M. Zrinyi et al., Magnetic File-responsive Smart Polymer Composites (rewiev), Advances in Polymer Science ,
Oligomers, Polymer Composites, Molecular Imprinting, p. 137-189 Springer-Verlag Berlin Heidelberg (2007)

Uj anyagok és technolégiak kornyezeti szempontbél kedvezé megoldasokhoz:
természetes és/vagy biologiailag lebonthaté polimerek és kompozitjaik.

A milanyag csomagoldanyagok hulladékai jelentds kdrnyezeti terhelést okoznak napjainkban.
A hulladékok mennyiségének csokkentése €s a probléma kezelése tobbféle modon képzelhetd
el, de atfogd megoldas jelenleg még nem létezik. Ugyanakkor a tendencia Uj anyagok és
technologiak keresése, biologiailag lebonthatd polimerek alkalmazasa. Az legegyszeriibb
megoldas a milanyagok tujrafeldolgozasa, amelynek azonban gyakran torvényi és miszaki
akadalyai vannak. Munkdnk egyik célja PET csomagoloanyag ujrafeldolgozhatosdganak
vizsgélata. A PET nem bonthat6 le biologiailag, helyettesitését alifas poliészterekkel kisérlik
meg. Ezek miiszaki jellemzdi azonban nem minden esetben elégitik ki az igényeket. A kutatés
kiilonbozo alifas észterek kémiai szerkezete €s tulajdonsdgai kozotti kapcesolatok feltarasara,
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illetve a tulajdonsdgok moddositasara iranyul (gocképzok, toltd és erdsitdanyagok).
Biologiailag lebonthaté polimerek és polimer rendszerek eldallitdsat tobbféle modon
kiséreljiik meg. Lagyitott keményitdt allitunk eldé és modositjuk kiilonbozo tarsitd és erdsitd
anyagokkal. Rétegszilikatokkal nanokompozitokat készitiink €s a szilikat elokészitésével, az
adagolas sorrendjével, valamint a feldolgozasi koriilmények valtoztatasaval moédositjuk a
szilikat delaminaciojanak mértékét. A matrixként felhasznalhaté polimereket kiilonbozo
természetes szalakkal erdsitjiik tulajdonségaik javitasa érdekében. Minden esetben részletesen
jellemezziik az eldallitott polimereket és kompozitjaikat és vizsgaljuk szerkezet-tulajdonsag
osszefliggéseiket. Faliszttel modositott polipropilén kompozitokat készitiink €s vizsgaljuk a
komponensek jellemzdinek, az Osszetételnek, a hatarfeliileti kolcsonhatdsoknak és a
szerkezetnek a kompozitok tulajdonsagaira gyakorolt hatésat.

B. Pukanszky et al., Compos. Interfaces 2006, 13, 1.

B. Pukanszky et al., J. Polym. Sci. Phys. accepted

Agyérsebészetre alkalmas poliuretanok eléallitasa és vizsgalata

Az agyvérzés az érfal meggyengiilése, egy vérzsdk kialakulasa és kiszakadasa miatt
kovetkezik be. A legmodernebb eljardsok szerint ezt ugy gyogyitjak, illetve bekovetkezését
ugy akadalyozzdk meg, hogy a vérzsakba polimer oldatot vezetnek, ami ott kicsapddva
megakadalyozza annak kiszakadésat, de ugyanakkor nem gatolja a vér aramlasat az erekben.
A kutatas célja olyan agyérsebészeti célra alkalmas polimer eldallitasa, amely megfelel az
orvosi alkalmazas altal tdmasztott szamos kovetelménynek. Ilyenek az élettani semlegesség,
preferaltan szovetbarat viselkedés, és az operdcidhoz, illetve a beteg tovabbi életéhez
kapcsolédd kivanalmak, mint a molekulasuly, oldatviszkozitas, oldhatosdg, polaritas,
kolcsonhatés a kornyezettel, mechanikai tulajdonsagok é€s stabilitas. Az emlitett tulajdonsagok
egyiittesét a polimer kémiai szerkezete hatarozza meg, ami tag hatarok kozott valtozhat és
elsésorban a polimerizaciés reakcidban felhasznalt komponensek mennyiségétdl és
fiiggenek a konkrét alkalmazas koriilményeitdl is. A munka sordn valtoztatjuk a poliuretan
kémiai szerkezetét €s vizsgaljuk a szerkezet és az orvosi szempontbol fontos tulajdonsadgok
kozotti kapesolatokat, a kivant célra legmegfelelobb anyag eldallitasa érdekében.

B. Pukanszky et al., Eur. Polym. J. 2005, 41, 727.

B. Pukanszky et al., Eur. Polym. J. 2005, 41, 1699.

Mikromechanikai deformacios folyamatok heterogén polimer rendszerekben

A heterogén polimer rendszerekben, azaz a toltdanyagot tartalmazd polimerekben,
polimer keverékekben ¢€s szalerdsitésii kompozitokban a kiilsé fesziiltség hatasara lokalis
deformacids folyamatok mennek végbe, melyek meghatarozzak az anyag makroszkopikus
tulajdonsagait. Az egymassal kompetitiv folyamatok bekovetkezésének valdszinlisége nem
ismert, a dominalo folyamat a komponensek jellemzditdl, a szerkezettdl és a hatarfeliileti
kolecsonhatasoktol fligg. A kutatas sordn mikromechanikai deformacios folyamatokat kivanjuk
vizsgalni modellezéssel, a térfogati deformacid mérésével, akusztikus emisszioval, illetve a
mechanikai jellemzék meghatdrozasaval. A vizsgalatokhoz megfeleld modellanyagokat
allitunk el6 a diszpergalt komponens méreteinek, rugalmas jellemzdinek és a hatarfeliileti
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kolcsonhatas erdsségének valtoztatdsaval. Kapcsolatot keresiink ezek kozott a jellemzdok a
kompozit szerkezete €s tulajdonsagai kozott. Modellszamitasok segitségével megallapitjuk az

egyes deformdcios folyamatok relativ stulyat a teljes deformacidban.
B. Pukanszky et al., Eur. Polym. J. 2005, 41, 2520.

Szerkezet-tulajdonsag osszefiiggések vizsgalata polimer/rétegszilikat
nanokompozitokban

A kutatds célja nyirds hatdsara delaminalt szerkezetli anyagok eldallitasa és vizsgalata.
Tanulmanyozzuk a delamindciot befolyasoldo termodinamikai és kinetikai tényezOket. PP
nanokompozitokban funkcionalizalt PP, esetleg egyéb komponensek adagoldsa segitségével
valtoztatjuk a kolcsonhatas erdsségét ¢s a szerkezetet. Kiillonb6z0 moddszerek segitségével
meghatarozzuk az organofil szilikat szerkezetét és feliileti jellemzdit. Tanulmanyozzuk a
feliiletkezelo szer, a faziskozvetitdé és a toltdanyag kozott lejatszodd kémiai ¢€s fizikai
kolcsonhatasokat. Modszereket dolgozunk ki a delaminacidé mértékének becslésére ¢€s
meghatarozzuk azt kiilonbozé modon eldallitott nanokompozitokban. Kapcsolatot keresiink a
kialakult szerkezet, a delamindcido mértéke ¢és a kompozit tulajdonsdgai kozott. Vizsgaljuk a
nanokompozitokban kialakulé hatarfeliileti kolcsonhatasok szerepét a kompozitok mechanikai
tulajdonsagainak meghatarozasaban. Az eredményeket megkiséreljiik kiterjeszteni polimeri-
zéacioval eldallitott nanokompozitok jellemzésére, illetve rétegszilikatot tartalmazd vékony

"o

rétegek eléallitasara €s vizsgalatara.
B. Pukanszky et al., Macromol. Mater. Eng. 2006, 291, 858.
B. Pukanszky et al., Macromol. Chem. Rapid Commun. 2006, 27, 132.

Adaptiv polimer gélek kifejlesztése szennyviztechnologiai alkalmazas céljara

A hagyomanyos szennyviztechnologia eljarasokban a spontan kialakuld pelyhek
figyelembe vételével {ilizemeltetnek szennyviztisztitdsi technoldgiat, ezzel szemben az
innovativ megkdozelités alapjan a technolodgiai célkitlizésekhez alkalmazkodva terveziink meg
¢s allitotunk el6 mikroszképos méretli, adaptiv mesterséges vazszerkezetet. A
nanotechnolégiai megkdzelités alapjan pontosan tervezett méretben €s szerkezetben allitotunk
eld olyan, a szennyviztechnoldgia szempontjabdl relevans kdrnyezeti valtozasokra adaptiv
médon reagalni képes mikroszképos méretli szerkezetet, amely egyszerlibbé ¢&s
megbizhatobba teszi a szennyviztisztito telepek mikodtetését. Jelenleg sem nemzetkizi, sem
pedig hazai miihelyekben nem folynak olyan kutatisok, amelyek kozvetleniil a tisztitasi
eljarasokban kulcsszerepet jatszo eleveniszap pelyhek architekturdjanak, és ebbol adodoan
miikodésének optimalizdciojara iranyulnanak. Az eleveniszap pelyhek spontan formalédo
vazszerkezetét helyettesitd adaptiv kolloid vazrendszer alkalmazasaval elérhetd példaul, hogy
a kornyezeti paraméterek (pl.: pH vagy homérséklet) valtozasdnak hatdsira 6sszehtzodo,
vagy taguld mikroszerkezetben a gélfeliileten megtelepedd bakterialis sejtek elektrondonor és
akceptor hozzaférését szabalyozzuk. Az alkalmazott hidrogél szerkezetet felhaszndlhatjuk
kiilonb6zd mikroszennyezd anyagok szelektiv megkdtésére is, €s igy azokat a vizfazisbol
szelektiven feldusitva a bakteridlis lebomlashoz sziikséges optimalisan magas szubsztrat

koncentraci6 is biztosithato.
Z., Zrinyi, et al., IASON - Intelligent Activated Sludge Operated by Nanotechnology, 9th Conference on Colloid
Chemistry, Siofok, Hungary, 3-5 Oct. 2007 (lecture)
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Kornyezeti paraméterekre érzékeny polimergélek és elasztomerek

Az ezredforduld jelentds valtozast eredményezett az anyagtudomanyban. Az egyre boviild
felhasznaloi 1gények paradigmavaltast kényszeritettek ki, Az 1) gondolkodasmod
kulcsszavava a kornyezethez vald alkalmazkodoképesség valt. Az anyagok passziv
valtozatlansagara irdnyuld torekvéseket felvaltotta az anyag ¢és kornyezete dinamikus
egylttélését vizsgald szemléletmdd. Megjelent egy 0j fogalom: az intelligens anyag. Az
intelligens anyag elnevezés az anyagtudomany egy olyan 1j teriiletére utal, amely az anyag és
kozvetlen kornyezete aktiv kapcsolatat igyekszik feltarni €s kiaknazni. Elsédleges célja olyan
szintetikus anyagok tervezése, eldallitasa ¢€s tulajdonsagainak vizsgalata, amelyek a
felhasznald szamara eldnyOsen képesek reagalni a kornyezetiikbdl szarmazo fizikai és/vagy
kémiai hatdsokra. Kornyezeti hatasokra érzékeny gélek a biologia és az orvos-biologia
teriiletén 1) lehetOségeket nyithatnak meg. Polimergélek térfogatanak a kornyezeti
paraméterekkel eldidézett befolyasoldsa megteremtette a szabalyozott gydgyszerhatdanyag-
leadasnak egy teljesen 0j lehetdségét. A kioldodas szabdlyozasanak egyik lehetséges modja a
lokélis hémérséklet megvaltoztatasaval eloidézett gélkollapszus. A gél térfogataval
szabalyozott hatdanyag kioldodas alkalmazasat megneheziti a hdmérséklet valtoztatasanak
technikai problémdja. Ennek egyik lehetséges megoldasat szintén a magnesesség kinalja. Ha a
gélgdmbokbe olyan magneses anyagot €pitiink be, amelynek magneses hiszterézise van,
akkor dinamikusan valtozo magneses térben a hiszterézisveszteség hd formaban jelenik meg,
és ugy noveli a gélgomb hdmérsékletét, és ezen keresztiil a kioldodas sebességét, hogy
kozben a kornyezet hdmérséklete nem valtozik. Hasonloképpen hasznalhat6 ki a dielektromos

hdéveszteség is nagyfrekvencias elektromos tér alkalmazasaval.

G. Filipcsei A., Szilagyi ., Csetneki M., Zrinyi, MACROMOLECULAR SYMPOSIA, 2006, 239, 130.

G. Filipcsei, 1. Csetneki A, Szilagyi, M. Zrinyi, Advances in Polymer Science , Oligomers, Polymer Composites,
Molecular Imprinting, Ed. Springer-Verlag Berlin Heidelberg, 2007, pp. 137-189.
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Elelmiszertudomzinv terileten:

Kozeli infravoros spektroszkopiai modszerek vizsgalata

Biologiai rendszerek, élelmi nyersanyagok és €élelmiszerek kvalitativ/kvantitativ elemzésében
a gyors roncsolasmentes mérd €s elemzd modszerek egyre szélesebb korben terjednek. A
roncsolasmentes modszerek koziil a kiilonféle spektroszkopiai (NIR/NIT, FT-IR, IR, Raman),
reologiai valamint képalkotdsos és képelemzési (imaging) technikdk a legigéretesebbek. A
kutatdsi témaban célunk a ndvényfiziologiai folyamatok (érés, post-harvest, csirazas),
technologiai miiveletek, eljardsok ¢és mindségvizsgalati teriileteken felhasznalhato fenti
méréstechnikdk fejlesztését, alkalmazasi lehetdségek vizsgalatat €s optimalizalasat tlizi célul.

A fizikai alapelvll vizsgdlo eljarasok révén nyert adatok multidimenziondlis statisztikai és

kemometriai elemzése 1) dimenziot nyit a mindségelemzeEs teriiletén.
Sz. Gergely, A. Salgo, J. Near Infrared Spectr., 2007, 15, 49.
A. Salgo, et al., Cereal Chem., 2007, 84, 97.

Protein kinaz komplexek leirasa és fehérje aptamerek eléallitasa

Napjainkra szamos ¢€l61ény teljes genom szekvencidja ismertté valt, és tobb tizezer mRNS
expresszids szintjének egyidejii mérése is rutin feladatta lett az RNS detektald mikrocsipek
elterjedésével. Az ily modon bekdszontott “posztgenomikus” korszak kihivasa a fehérje szintti
kutatdsok felgyorsitasa. Szemben a DNS-sel ¢és RNS-sel -amelyek kémiai, fizikai
tulajdonsagaikban viszonylag homogének-, minden egyes fehérje egyedi tulajdonsagokkal
rendelkezik, ezért a fehérjék a nukleinsavakhoz hasonld 1éptékii tanulméanyozasa rendkiviil
Osszetett feladat. Kiilon nehézséget jelent, hogy mar maga a vizsgalando fehérje eldallitasa is
koltséges ¢€s 1ddigényes. Az optimalis fehérjetermeld modszer feltételeinek legjobban a
sejtmentes, in vitro transzlacidos megkozelitések tehetnek eleget. Laborunk egyik {0
célkitizése a buzacsira kivonaton alapuld in vitro transzlacidés rendszer optimalizaldsa és
alkalmazasa. A transzlacids rendszerben termeltetett fehérjék felhasznalasa rendkiviil sokréti.
Munkénk soran két intenziven kutatott teriiletre fokuszalunk.

-No6vényi protein kinazok szubsztratjainak azonositasa

-Toxikus €és allergén fehérjék aptamerekkel torténd kimutatisa
A kutatési téma sikeres kivitelezése széleskorti metodikai hatteret feltételez, igy a résztvevo
hallgatok jartassagot szerezhetnek a molekularis biologia, fehérje biokémia és novényélettan

teriiletén.
T. Mészaros, et al., The Plant Cell, 2004, 16, 643.

Biologiailag aktiv komponensek vizsgalata

Az élelmiszerek vagy élelmiszer alapanyagok biologiailag aktiv komponenseinek vizsgalata
tobb szempontbol is fontos. Egyrészt sziikséges annak megallapitasa, hogy az élelmiszerek
tartalmazzak-e a sziikséges komponenseket ¢s milyen mennyiségben, masrészrdl vizsgalando,
hogy mentesek-e az esetleg toxikus komponensektdl. Ezzel 6sszefliggésben tanulmanyozando
az ¢lelmiszerekkel szembeni intolerancia, aminek egyik f6 oka lehet az ¢lelmiszerekben
eléfordulo biologiailag aktiv komponensek jelenléte. Ugyanakkor névényfiziologiai oldalrol
megkozelitve a témateriiletet a mezdgazdasagi novények termdéképességét leginkabb
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befolydsold kornyezeti stresszek, mint példaul a szérazsag, a magas sotartalom, a magas €s
alacsony homérséklet, a talaj dsvanyi anyag illetve szennyezd nehézfém tartalma, a névények
anyagcsere folyamatait jelentdsen megvaltoztatjak. A stressz hatasara bekovetkezd valtozasok
a bioldgiailag aktiv molekuldk vizsgalatai alapjan jol jellemezheték. A biologiailag aktiv
molekulak koziil nagyjelentdségli az aminosavak €s biogén aminok, melyek vizsgalata a fenti
teriileteken (¢lelmiszerkémia, €lelmiszer allergia, ndvényfiziologia) kiillonboz6 elvalasztas-
technikai modszerekkel (Aminosav analizator, HPLC, OPLC) adja a kutatasi tevékenység
céljat.

Simon-Sarkadi, L., et al., J. Agric. Food Chem. 2005, 53, 7512.

Simon-Sarkadi, L., et al., Biologia Plantarum, 2006, 50, 793.

Novényi fehérjék komplex jellemzése

A novényi fehérjek sajatsdgainak tanulmanyozasa tobb szempontbol is fontos lehet. A
buzafehérjék esetében a fehérjeszerkezet és Osszetétel és a termékmindség szempontjabol
alapvetd fontossagu reologiai tulajdonsagok kozotti kapcsolat tanulmanyozasa, értelmezése a
cél. Mas novényi fehérjeforrasok viszont alternativ megoldast kinalhatnak a fehérjeellatasban,
egy résziik konnyen kinyerhetd, magas tapértékkel rendelkeznek ¢&s fizikai-kémiai
tulajdonsagaik alapjan felhaszndlhatok komplex anyagi rendszerekben, élelmiszerekben,
gyogykészitményekben, kozmetikai termékekben. Mindezek ellenére, szamos esetben az
értékes fehérjeforrasnak szamitd anyagok melléktermékként, kevésbé értékes formaban
keriilnek felhasznaldsra. A kutatomunka célja tobbiranyt: Uj, potencialis novényi
fehérjeforrasok keresése és hasznositasi lehetdségeik feltérképezése; a fehérjek egy- illetve
tobblépcsds izoladlasa ¢€s frakcionalasa, alegység-szerkezetének ¢€s -Osszetételének
tanulmanyozéasa, vizsgalati moédszerek fejlesztése és optimalasa; a fehérjekészitmények
taplalkozastani-, szerkezeti, feliileti, reologiai és un. technofunkciondlis (pl. habképzés,
emulzios sajatsagok, hidrofobitds, stb.) vizsgalata; a fehérjeszerkezet ¢és a funkcionalitas
kozotti  kapcsolat tanulméanyozasa; a fehérjekészitmények huméan célu alkalmazési
lehetdségeinek keresése valamint kozremiikodés a kutatashoz kapcsolodd modszertani €s
méréstechnikai  fejlesztésekben  (feliileti  tulajdonsagok  modellszinti ~ mérése,
elvalasztastechnikai modszerek és mikroméretli vizsgalati technikak fejlesztése, stb). Jelenleg
elsdsorban a blza, a gabonacsirdk, a hiivelyes magvak valamint az un. pszeudo-cerealidk

(amarant, hajdina, kdles, stb.) vizsgalataval foglalkozunk.
S. Tomoskozi, A. Salgo A, F. Békés, et al., Cereal Chem., 2004, 81, 550.

A mitokondrium szerepe a novényi sejt aszkorbinsav koncentracidjanak és redox
allapotanak szabalyozasaban

Az aszkorbinsav a novényi és allati sejtek legfontosabb vizoldhaté antioxiddnsa, tovabba
szamos enzim kofaktora. Az ember ¢s n¢hany mas allatfaj a bioszintetikus utvonal utolso
Iépését katalizdldo enzim mutdcioja miatt képtelen eldallitasara, felvételét elsdsorban névényi
forrasokbol biztositja. Meglepd modon a ndvényi aszkorbinsav bioszintetikus utvonalat csak a
kozelmultban sikeriilt felderiteni. A szintézis folyamataban a mitokondrium kulcsszerepet
jatszik. A bioszintézis utolsd Iépését katalizald enzim (L-galaktono-1,4-lakton dehidrogenaz)
a mitokondrium bels6 membranjaban taldlhatd, szoros kapcsolatban a mitokondrialis
elektrontranszferrel. A megfeleld aszkorbinsav szint biztositdsaban a de novo bioszintézis
mellett a kiilonb6z6 reakciok sordan oxidalodott aszkorbinsav visszaredukaldsa is fontos
szerepet kap. Az oxidalt forma, a dehidroaszkorbat aszkorbattd torténd visszaforgatasat elsd
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izben a kloroplaszt esetében irtak le. A visszaredukalasdhoz sziikséges elektronok a NADPH-
rol glutation kozvetitésével keriilnek a dehidroaszkorbatra. A redukcios ciklus enzimeinek
jelenlétét a mitokondriumban is kimutattdk. A kozelmultban leirasra keriilt mitokondrialis
dehidroaszkorbat/aszkorbat transzporter €s a dehidroaszkorbat redukaldsaban résztvevo
enzimek mitokondridlis jelenléte arra utal, hogy a mitokondrium a de novo aszkorbat
bioszintézis mellett az aszkorbinsav megfeleldé redox allapotanak fenntartisaban is szerepet
jatszik.

Ezen ismeretek alapjan a kutatdbmunka soran a kovetkezd tényezOket szeretnénk
megvizsgalni:

1. Az intracellularis transzport szerepét az aszkorbinsav koncentracio és redox statusz
alakulasaban

2. A DHA regeneracios mechanizmusanak felderitése.

3. Az ASC bioszintézisének és fogyasanak vizsgalata. Az ASC regeneracio
fontossadganak meghatarozasa mellett megvizsgaljuk, milyen szerepet jatszik az ASC
bioszintézis és fogyas az intracellularis ASC készlet fenntartasaban.

4. Az elsédleges anyagcsere ¢és az ASC/DHA transzportja, bioszintézise €s regeneracioja
kozti kolcsonhatas vizsgalata

5. Az igy nyert kvantitativ adatokat szeretnénk egy metabolikus modellbe integralni.
A. Szarka, et al.. J. Biol. Chem. 2004, 279, 3370.
A. Szarka, et al.. Physiol. Plant. 2007, /279, 225.

Elelmiszerekben kis mennyiségben eléfordulé biolégiailag aktiv komponensek vizsgalata
korszeri elvalasztastechnikai médszerekkel

A gabonak, olajos magvak bioldgiailag aktiv komponensei kis mennyiségiik ellenére igen
nagy jelentdséglick a human taplalkozasban. Fontos szerepet toltenek be az egészség
megOlrzésében, €s egyes betegségek elkeriilésében is. A fitodsztrogének hormonhéztartasban
betoltott szerepe intenziven kutatott teriilet. Ezen vegyiileteknek egyes gabondkban,
magvakban talalhatdé mennyisége tehat igen fontos informacié mind a téplalkozasbiologia,
mind a nemesités szempontjabol. A kutatdsi munka sordn mintaelokészitési lépések
kidolgozasa, majd elvalasztastechnikai modszerek fejlesztése a cél korszerii
elvalasztastechnikai médszerekkel (GC/MS, CE, HPLC). A rendelkezésre allo igen nagy
szam mintapopulaci6 vizsgéalataval és elemzésével a kiilonb6zé gabonafajtadk biologiai
JelentOsége dsszehasonlithato es értékelhetd.

E. Scholz, A. Salgo, et al., Chromatographia, 2002, 56, 127.
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Az Olah Gyorgy Doktori Iskola Tanacsa altal elfogadott targyak listdja:

Fotargyak (2 féléven keresztiil hallgatando, 2 x 10 krp értékben) listaja. A
targycimek mogott zardjelben a./, b./ c./ stb. jelzéssel ellatott cimek
melléktargyként (4krp) kiilon felvehetd targyakat jeldlnek.:

1. Modern analitikai és szerkezetvizsgalati modszerek. (a./Kémiai és bioszenzorok.
b./Az analitikai elvalasztas médszerei. c./Spektroszkopiai modszerek szerves
vegyiiletek szerkezetfelderitésében)

Tematika: a./ Klasszikus analitikai modszerek: Az analitikai kémia alapfogalmainak
attekintése. A mennyiségi €rtékelés eljarasai: kalibracio, addicio, belsd standard modszer. Az
elemzések hibai ¢és megbizhatdsaga. Az analitikai modszerek teljesitményjellemzoi.
Térfogatos és tomegszerinti analizis. Egyensulyi viszonyok leirdsa. Titralasok kémiai €s
miiszeres végpontjelzése. A kiilonb6z6 titrimetrids modszerek alkalmazasi lehetdségei.
Termikus analizis. A {6 modszerek miitkddése: termogravimetria, fejlédégaz-elemzés, DTA,
differencialis pasztaz6 kalorimetria (DSC), egyéb modszerek. Kapcsolt méréstechnikédk a
termikus analizisben. A modzserek alkalmazasi lehetdségei. Az atomspektroszkopia, az elem
tomegspektrometria alapjai. Az atomi energia szintek, atomspektrumok, elem izotépok
szepardldsa, tomegspektrometria. Az induktivcsatolasi plazma optikai emisszios
spektrometria, miiszerezés, analitikai alkalmazasok. GD optikai emisszids spektrometria és
GD tomegspektrometria. Induktiv csatolasti plazma tomegspektrometria eleve, miiszerezése
¢s analitikai alkalmazasa. Kémiai €és bioszenzorok: Az eldadas fo célkitiizése, hogy egy
integralt tudast adjon a kémiai és bioszenzorok témakorét feloleld interdiszciplinaris
témateriiletrél. A kémiai és bioszenzorok analitikai jelentdségeének €s fontosabb jellemzdinek
az ismertetését kovetden a szenzorkutatasban hasznalt legfontosabb szintetikus receptor és
biomolekulakat, valamint a kiilonb6z6 energia atvivd méréstechnikakat (elektrokémiai,
optikai és termikus) tekintjiik at. Részletesen targyaljuk azokat az alapfolyamatokat, melyek a
szenzorok muikodésének megértését segitik €s azokat a modszereket, melyek a szenzor
paraméterek meghatarozasa szempontjabol fontosak. Rdviden bemutatjuk a szenzorok
miniatiirizalasa, szenzor sorok kialakitasa szempontjabdl fontos mirofabrikacios eljarasokat.
Konkrét analitikai példakkal illusztraljuk a szenzorok széleskorii alkalmazasi lehetoségeit. b./
Az Analitikai elvalasztas modszerei: Gazkromatografia: A mindségi azonositas lehetdségei a
gazkromatografidban. A retencidos index ¢€s szerepe a mindségi azonositasban.
Gazkromatografids retencios adatok. Egykolonnds és tobbkolonnas rendszerek a mindségi
azonositasban. Specifikus detektorok a mindségi azonositasban. A géazkromatografias
mennyiségi elemzés elvi lehetdségei és mindségi jellemzOi. A GC-s rendszerek alkalmassag
vizsgalata. A gazkromatografias modszerek validalasanak fObb szempontjai. (Analitikai
célok, analitikai kovetelmények, teljesitményjellemzok, a validalas végrehajtasa,
dokumentalds, stb.) A GC- modszer kidolgozasanak szempontjai. A GC alkalmazasa a
gazelemzésben. A GC a szénhidrogén iparban. A kornyezetanalizis GC-s lehetdségei. A GC
gyogyszeripari alkalmazésai. GC szerepe a mezOgazdasagban €s az ¢élelmiszeriparban. A GC-
alapjai. Az MS rendszerek felépitése (mintabevitel, ionforrdsok, analizatorok, detektorok,
vakuumrendszer, adatfeldolgozas). Osszetett ionforrdsok: MALDI, FAB, CI, APCI, ESI,
APPI. Analizatorok: TOF, QP, IT, ICRS, MS/MS, MS". Nagyfelbotasi GC-MS. On-line
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mintaeldkészitési megoldasok: HS-GC-MS, SPME-GC-MS, SPME-HPLC-MS, P&T-GC-
MS, stb. Gyakorlati alkalmazasok: gydgyszeripai, €lelmiszer analitikai, kornyezet analitikai,
szerves vegyipari analitikai, szermaradvany analitikai, stb. példak. Nagyhatékonysaga
folyadékkromatografia(HPLC): A hagyomanyos HPLC mellett az utobbi években 1j
megoldasokat dolgoztak ki az elvéalasztds sebességének novelésére. Ultra nagynyomdasu
folyadékkromatografia (UHPLC), nagy homérsékleti folyadékkromatogratia(HTLC), ultra
nagynyomasu ¢és nagy homérsékletii folyadékkromatografia(UPLC-HTLC). Mindezen
technikékkal egyiitt elétérbe keriilt 2 um alatti kis geometriaji kolonndk hasznalata. A
sebesség és a hatékonysdg masik lehetdsége a monolit kolonnak haszndlata és a hejszert
tolteteké. Az eldadasban foglalkozom az egyes technikdk megkovetelte miiszerezettséggel a
modosult elvalasztasi paraméterek szerepével és a modszer atvitel kérdéseirdl a hagyomanyos
HPLC-161 a gyors kromatografids rendszerekre. c./ Spektroszkopiai modszerek a szerves
szerkezetfelderitésben: A targy célkitlizése, hogy a hallgatok elsajatitsak a vegyiiletek
szerkezetfelderitéséhez, szerkezetazonositasahoz sziikséges NMR-spektroszkopiai ismereteket
¢s Onalléban alkalmazni is tudjak azokat a mindennapi gyakorlatban. A magneses
magrezonancia spektroszkopia fizikai alapjainak attekintése ¢€és a jellemzd spektralis
paraméterek ismertetése. Az alapvetd egy- és kétdimenzids NMR mérési modszerek, valamint
a spektralis paraméterek ¢és a kémiai szerkezet Osszefliggéseinek targyalasa.
Spektrumértékelési technikék bemutatisa, az 'H és "C kémiai eltolodasok empirikus
szamitasanak gyakorlasa. Uj metodikak a biologiai, biokémiai és fizikai-kémiai alkalmazasok
tertiletén.

2. Szervetlen kémia. (a./Fécsoportbeli elemek kémiaja. b./Atmeneti és
ritkafoldfémek kémiaja, komplexkémia. c./Fémorganikus kémia. d./Alkalmazott
szervetlen kémia; Korrozio, szervetlen polimerek.)

A szervetlen vegyiiletek kotésszerkezetét leird fontosabb elméletek. Kovalens, dativ, ionos
kotés. Kvalitativ MO elméletek. a./ Hibridizacio, VSEPR elmélet. Hipervalens vegyiiletek,
harom centrum 4 elektron kotésmodell (nemesgazvegyliletek, kén ¢és foszfor hipervalens
vegyliletei). Hipovalens, elektronhianyos szerkezetek, karbének és karbénanalogok, harom
centrum két elektron kotésmodell, borvegyiiletek). Masodik sorbeli elemek kémidjanak
jellemzoi. Inert s palya hatas, tobbszords kotések vs. polimer szerkezetek kialakuldsa. Nehéz
elemek jellemz6i, relativisztikus effektus. Szervetlen nagyipari technologidk kémiaja
(ammoniaszintézis, salétromsavgyartds, kénsavgyartas, kosoelektrolizis, szddagyartas,
aluminiumgyartas) b./ D-elemek jellemzdi, csoportositasuk (korai’késdi d-elemek) kristalytér
¢és ligandumtér elmélet. Komplex vegyiiletek, 18 elektron szabaly. Komplex vegyiiletek
stabilitasa, optikai €s magneses tulajdonsdgaik. F-elemek jellemz6i, lantanida kontrakcio,
kétértéki lantanidavegyiiletek. c./ Polaris fémorganikus vegyiiletek (litum ¢és
magnéziumorganikus vegyliletek). Szerves aluminiumvegyiiletek. Szilictum, oOn- ¢és
6lomorganikus vegyiiletek. Szendvicsvegyiiletek fOcsoportbeli elemekkel ¢és atmeneti
fémekkel. Titdn, krom ¢€s manganorganikus vegyiiletek. Vas, kobalt, nikkelorganikus
vegyliletek. Platinafémek fémorganikus vegyiiletei. Réz ¢és cinkorganikus vegyiiletek.
Fémorganikus vegyiiletek a szén-szén kotések kialakitasdban. d./ Korrozids problémak, aktiv
¢s passziv védelem. Galvanelemek, akkumulatorok, tiizeléanyag celldk. Hidogéntarolas.
Szervetlen polimerek, polifoszfazének. Szilikonok (olajok, gumik, gyantdk). Specialis
felhasznalasok. Vezetd polimerek. Poliszilanok, elemorganikus vezeté polimerek.
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3. Modern szamitasos kémia. (a./Kémiai és enzimreakciok szamitasa. b./
Molekulatervezés c./Szamitogépes modellezés az anyagtudomanyban)

Tematika: A kvantumkémia elméleti alapjai: A kvantummechanika axidémai, a H-atom, a
Born-Oppenheimer-tétel, az egyelektronos modell, determinans alaktthullamfliggvény és az
MO-elmélet. Az elméleti modellek hierarchidja: Molekulamechanika, félempirikus, HF és
post-HF modszerek. A konfiguracios kolesonhatas modszere. Tobbdeterminans modszerek.
Perturbacidoszamitason alapuld modszerek. A csatolt klaszterek modszere. Oniom, QM-MM
moddszerek. Strtiségfunkcional modszerek, kozelitd funkcionalok fajtai. Az elektronsiiriség
fogalma. Alkalmazasi lehetdségek: Atomok és molekuldk energidja és elektron-szerkezete.
Kémiai és fizikai fogalmakhoz rendelhetd mennyiségek szamitasa. A kémiai kotés leirasa.
Molekulageometria, konformaciok, konformacios tér. Kémiai reakcidk modellezése,
reakciok termodinamikaja. Stabil szerkezetek, és nyeregpontok jellemzése, atmeneti
allapotok meghatarozadsa. Nagy rendszerek targyaldsa: oldat- és kristalyszerkezetek.
Molekuladinamika.

Spektrumszamolasok. Molekulapalydk ¢€s a fotoelektron-spektrum. Vertikalis és adiabatikus
lonizacios energia szamitdsa. Elektrongerjesztési spektrum szadmitdsa. CI, CAS, TD DFT
modszerek. A rezgési spektrum szdmitdsa. Harmonikus és anharmonikus kozelités. A forgasi
spektrum. NMR szamitasok.

3. Elelmiszerbiokémia.

Tematika: Az €16 rendszereket alkotd vegyliletek keletkezése, az élelmiszerek keletkezése.
Fontosabb ¢élelmiszerkémiai és technologiai folyamatok biokémidja. A ndvényi eredetii
nyersanyagok légzése. Az enzimes barnulds folyamatai. Az érési folyamatok biokémidja
Novényi szinanyagok képzddése és biokémiai hatasaik. Az aszkorbinsav biokémiaja ndvényi
rendszerekben. A fehérjék valtozdsai élelmiszerrendszerekben. A lipidek valtozésai
nyersanyagokban ¢és élelmiszerekben. Szénhirdatok valtozdsai nyersanyagokban ¢és
¢lelmiszerekben. Természetes bioaktiv komponensek képzddése és hatdsaik. Az élelmi lancot
veszélyeztetd természetes és képz6dé szennyezd és toxikus anyagok. Uj ismeretek az
¢lelmiszeradalékokrol. Az élelmiszerek hasznosulasanak biokémiai folyamatai. Emésztés
folyamatai: biologiai, fiziologiai és biokémiai folyamatok és szabdlyzasuk. A felszivodas
(reszorpcid) biologiai, fiziologiai €s biokémiai folyamatai, szabdlyozis. Emésztési €s
felszivodasi zavarok. Fehérje és aminosav anyagcserezavarok. Szénhidrat anyagcserezavarok.
Lipid anyagcserezavarok. A tapldlkozas egyes specidlis kérdései (Szabadgyok képzés,
alkohol, koleszterin, rost, szennyezések, GM anyagok, mikrobak). Betegség megeldzés
taplalkozassal: elhizéas, kardiovaszkularis betegségek, daganatos betegségek, mozgasszervi
betegségek, egyéb. Tervezett hatast funkcionalis élelmiszerek.

4. Bioreakciok mérnoki targyalasa. (a./Mikrobialis és enzimes rendszerek.
b./Szamitasos molekularis bioldgia. c./Biologiai szennyviztisztitas intenzifikalasa)

Tematika: a./ Kinetikai attekintés: mikrobdk novekedési ¢€s termékképzési modelljei.
Eukariotak novekedése. Filmek és flokkulumok novekedése, a nodvekedés strukturalis
modelljei, a génexpresszid ¢és regulacid modellezése, plazmid replikacid. Metabolic
engineering: multienzimes enzimkinetikai alapok és alkalmazas: metabolikus kontrol analizis.
Mikrobidlis kdlesonhatdsok modellezése. b./ Szignalatvive haldzatok és szignal - valasz
gorbe, visszacsatolasok a szignalatvivé haldézatokban. Pozitiv és negativ visszacsatolasok
kolcsonhatésa: oszcillaciok €s fazissik diagram. Komplex szabalyozasi rendszerek bifurkacios
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diagramjai. Diszkrét halozatok, boolean algebra, neuron haldzatok, bakteriofag litikus, vagy
lizogenikus fejlodése, genetikai halozatok, molekuldris haldzatok jellemzd szabéalyozasi
motivumai. Sztochasztikus modszerek, fluktuaciok, Gillespie moédszer. Biokémiai rendszerek
térbeli szervezddése. Eukaridta sejtciklus szabalyozés a hasado é€s sarjadzo élesztd példajan.
c./ A bioreaktor elrendezés koltségkiméld intenzifikdlasanak legujabb lehetdségei: 1./ a
bioldgiai tapanyageltavolitds (N- és P- eltavolitas), kiilonds figyelmet forditva a hazai
szennyviztisztitdsban egyre inkabb jellemz6 helyzetre, amikor a szennyviz szénforrdsa a
denitrifikacid igényeihez képest szlikds. 2./ anoxikus reaktorok megfeleld tagolasanak és
kombinalt eleveniszapos-biofilm rendszerek alkalmazdsanak feltételer ill. hatasai. 3./
tapanyaghianyos (N- és/vagy P-hidnyos) ill. toxikus komponenseket tartalmazd szennyvizek
tisztitdsanak 11j eljarasai az ipari szennyviztisztitasban.

5. Szerkezeti és Molekularis Biologia I-11

Tematika: a/ Makromolekuldk szerkezeti szintjei, €s ezek kapcsolatai. Makromolekulak
kolcsonhatasai egymassal és kismolekuldju ligandumokkal. A szerkezeti szintek alapvetd
jellemz6i, a kolcsonhatasok fiziko-kémiai alapjai, stabil és flexibilis egységek. Szerkezet
kialakulasa egyediil és komplexekben. Szerkezeti szervezddés sejtekben — ezen szervezddési
elvek vizsgalata sejtes rendszerekben ¢és rekonstitualt elegyekben. Makromolekulak
miikodésének elvei — receptorok és katalizatorok. Miikodési modellek leirasa: kvantitativ,
szemi.kvantitativ és kvalitativ megkozelitésekkel. Szabalyozasi sémak rekonstitudlt homogén
rendszerekben. Az €16 sejtben megvalosulo szabalyozasi szintek szerkezeti biologiai alapjai.
Szerkezetvizsgdldo modszerek makromolekuldkra és komplexeikre: ezek eldonyei, hatranyai,
alkalmazhatosaguk korlatai. Monomerek szerepe (aminosavak, nukleotidok, lipid
alkotoelemek) a  makromolekuldk  szerkezetének  meghatarozasiban.  Komplex
szerkezetvizsgalati modszerek : szerkezeti sejtbiologai szintjei (atomerd mikroszkopia,
elektron mikroszkopia, fluoreszcencens vizsgéalati modszerek, atomi szintli szerkezetvizsgalati
moddszerek). Kinetika: steady-state és pre-steady state tranziens vizsgalati moddszerek.
Fehérjekimérak tervezése.

b/ Molekularis klonozas elemei, modszerei, a modszerek kritikus Osszehasonlitasa és
elemzése. Exogén expresszid. Retrovirdlis rendszerek: molekularis alapok, megvalositasi
lehetdségek, korlatok. Fobb biomérndki rendszermodellek pro- és eukaridotakban. Random vs
mérnoki tervezett eljarasok: mutagenezis, genom instabilitdson alapuld mddszerek.
Bakteriofag-alapt rendszerek. Kvantitativ génexpresszids vizsgalati modszerek. Sejtbiologiai
alkalmazasok. Fobb makromolekularis jelolési rendszerek: fluoreszcens ¢€s affin tagek, clip
tagek, iranyitottan hasithatd tagek. Génkifejezddés vizsgalati modszerei. Kisérlettervezeés
szerkezeti és molekularis biologiai rendszerekben: modellkisérleti alapok, konkluziv
eljarasok, pozitiv/negativ kontrollok alkalmazasi lehetdségei. Kurrens nyitott kérdések a
szerkezeti és molekularis bioldogidban. Irdnyitott evolicidos modszerek, alkalmazasi korlatok.
RNS-alapu evolucid. Valtozékonysag ¢és stabilitas megdrzésének molekularis mechanizmusai.
Specifikus makromolekularis felismerés kiilonb6zd szintjei és ezek szerepe az
¢letfolyamatokban. FObb patogén koérképek molekuldris és szerkezeti bioldgiai alapjai.
Génterdpia kurrens lehetdségei. Knock-out/knock-in lehetdségek (TALEN, ZFN, CrisPR
genom editalas).
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6. Kémiai és szénhidrogénipari technologiak. (a./Katalizis. b./ Szénhidrogének
feldolgozasa. c./Katalitikus és kémiai technolégiak iizemanyagok és szerves
intermedierek eloallitasara.)

Tematika: a./ A katalizis elméleti €s gyakorlati vonatkozdsainak megismertetése a legujabb
eredmények ¢és alkalmazasok segitségével. Elméleti ismeretek a homogén és heterogén
katalizatorok miikodésérdl, a komplexkémia és a feliileti kémia eredményeinek alkalmazasa a
katalizisben. Gyakorlati ismeretek az Ujabb katalitikus eljarasokrol, nemesfémek ipari
katalitikus alkalmazasai: A homogén komplex katalizatorok és a heterogén katalizdtorok
kozos €s eltérd jellegzetességei. A kétféle katalizis 6sszehasonlitasa. Az dtmenetifém komplex
katalizis ujabb eredményei. C-C kapcsolasi reakciok, enantioszelektiv katalizis. Miért kaptak
Nobel dijat katalizissel foglalkozé tudosok 2001 (Knowles, Noyori, Sharpless), 2004
(Chauvin, Grubbs, Schrock), 2007 (Ertl)? A feliileti kémia modszerei ¢és katalitikus
vonatkozast eredményei. Mire hasznalhatjuk az egykristalyokon kapott eredményeket? Uj
katalitikus 1ipari eljardsok. Irdnyzatok a gyakorlatorientalt katalizis kutatasban. Zeolitok
alkalmazasai, membran és katalizator hazasitasa, heterogenizalt komplexek alkalmazasai.
Nemesfémek a kornyezeti katalizisben, reciklalasuk lehetdségei.

b./ A szénhidrogén atalakitdsok kémiai €s technoldgiai jellegzetességeinek, 0sszefliggéseinek
targyalasa. Az lizemanyagok és szerves intermedierek eléallitdsara szolgdld legkorszeriibb
technologiak, els6sorban a katalitikus eljarasok megismertetése, kiilonds tekintettel a
fenntarthato fejlddésre €és a kornyezetterhelés minimalizalasara. A szénhidrogének tipusai,
ezek fObb reakcidi, tipikus reakcidmechanizmusok (gyokos és karbokationos reakciok). A
szénhidrogének természetes és mesterséges forrasai (koolaj, foldgaz, Fischer-Tropsch
szintézis). Foldgaz és szintézisgadz. A hidrogéngyartas foldgdz alapon. Kdolajok Gsszetétele,
jellegzetességei. A kdolajfinomité mint komplex rendszer. Kdolajfinomitok kiépitésének
sémai. Kdolajtermékek tulajdonsagai, mindségi kovetelményei motorbenzin, jet-lizemanyag
(kerozin) ¢és diesel-gdzolaj motorhajtéanyagok mindségi kovetelményeinek Osszefliggése a
belsdégésli motorok miikddésével, fejlodésével ¢és a kornyezetvédelmi elvarasokkal.
Kendolajok, motorhajtoanyag- ¢€s kendolaj adalékok. Alternativ. motorhajtéanyagok,
szintetikus kendolajok, szilard paraftinok, bitumenek. Fontosabb kdolajfeldolgozasi
technologiak. Desztillacio. Motorhajtoanyagok gyartasa. Kendolajok €s szilard paraffinok
gyartasa €s finomitadsa. A kdolajfeldolgozéas petrolkémiai agazatai. Olefingyartas: pirolizis
technologia és gazszétvalasztas Cy-frakeid feldolgozasa, acetiléngyartds. A kdolajfeldolgozas
kornyezeti problémai, koolajfinomitok fobb emisszioi, hulladékai és ezek csokkentési
lehetdségei, technologiai

c./ Technologidk: Izomerizacid, katalitikus benzinreformalds; esettanulmany: a reformalas
katalizatorainak ¢€s technologiajanak fejlodéstorténete. Hidrogénezd kéntelenitések ¢és
finomitasok. Katalitikus krakkolas. Alkil-benzin gyartas, éterek szintézise. Hidrokrakk
eljarasok. Termikus krakk eljarasok: késleltetett kokszolas és viszkozitastorés. Linearis o-
olefinek gyartasa ¢s felhaszndlasa. Egyedi aromas szénhidrogének: benzol, toluol és xilolok
(BTX) gyartasa. BTX aromasok néhany szénhidrogénipari atalakitisa és felhasznalasa. A
pirolizis jelene, alternativai. Metanol szintézis és a metanol karbonilezés eljarasai. A
kiegyensulyozott vinilklorid technolégia. [zocianatok eldallitasa, a foszgén kikiiszobolésének
lehetdsége. Az aromas vegyiiletek szintetikus alkalmazasanak ujabb lehetdségei

7. Transzportfolyamatok elmélete.
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Tematika: Extenziv mennyiségek transzportja, konvektiv €s vezetéses aram, atadasi aram,
forrasok ¢€s a lokalis megvaltozas. Nemegyensulyi folyamatok, termodinamikai erék. Onsager
féle linearis vezetési torvény é€s reciprocitasi relaciok. Kereszteffektusok, Curie-elv.
Impulzus-, hé- ¢és komponensatadds laminaris 4&ramlasban. Transzportfolyamatok
turbulensaramlasban. Turbulens viszkozitads €s diffuzids tényezd. Hatarrétegek, keveredési
uthossz. HO- és anyagatadds turbulenshatarrétegben. Nemnewtoni fluidumok &aramlasa.
Hasonlosadgelmélet: dimenzidanalizis. Hidrodinamikai hasonlésdg ¢és alkalmazasai.
Hasonlosagi szdmok. A hdatvitel elméleti alapjai, megnyilvanulasi formai, hdvezetés,
konvektiv hdatadas, hdatbocsatas. Mérlegegyenlet. Hétani hasonlosag: a konvektiv héatadas
kritérialis egyenlete. Molekularis diffazi6 fluidumokban. Ekvimolaris szembediffuzio, Fick
torvény. Ozmotikus diffazi6. Maxwell-Stefan diffuzi6. Diffzio tobbkomponensii
rendszerekben. Termodiffizi6. Diffuzid pordzus szilard anyagon at, Knudsen ¢és feliileti
difftzi6. Poros gaz modell. Parolgési sebesség. Analdgia a konvektiv impulzus-, ho- és
kompones-transzportok kdzott. Reynolds, Prandtl, Chilton-Colburn és Leveque analdgia.

8. Fizikai Kémia I és I1. (a./ Optikai spektroszkopia. b./Termodinamika. c./
Reakcidokinetika és transzportfolyamatoka. d./Kolloid és hatarfeliileti kémia)

a./ Biologiai mintdk vizsgalata fluoreszkald festékprobakkal. Optikai szenzorok. Fotokrom
anyagok. Fotodinamids modszerek az orvosi diagnosztikadban és  terapiaban.
Haromdimenzidos mikroszkopos képalkotds. Cirkularis dikroizmus. b./ Bevezetés a
nanotechnolégidba, a nanorészecskék €s a nanostrukturaltsag jelentdsége. Nanorészecskék
eloallitdsa nedves kémiai eljarasokkal. Nanostrukturalt rétegek eldallitdsa nedves
kolloidkémiai modszerekkel. A nanorétegek jellemzésének lehetdségei reflektometriai és
optikai spektroszkopiai modszerekkel. A kisszogl szoras és diffrakcid elméleti alapjai. A
szorasos kisérletek kivitelezése, a berendezések ¢€s mérési praktikdk ismertetése. Az
elektronmikroszkopos, alagut €és atomerd mikroszkopos modszerek rovid ismertetése. A
szorasi eredmények interpretalasa, egyéb moédszerek eredményeivel torténd Gsszevetés. c./
Hajlékonylanci makromolekuldk térszerkezetének jellemzése. Polimer oldatok és gélek
legfontosabb termodinamikai és reologiai tulajdonsagai. A gombolyag-globula és a hélix-
gombolyag 4&tmenet. Polimer rendszerek fazisdtmenetei. Nagyrugalmassag elmélete.
LHntelligens” polimerek. d./ Hatarfeliiletek termodinamikédja. Kolcsonhatdsi energidk
meghatarozasi modszerei. A hatarfeliileti jelenségek anyagtudomanyi alkalmazasai. A bor
felépitése ¢€s anyagcsere-tulajdonsagai (lipidek, esszencialis zsirsavak; hidratalt bor;
emolliencia; vitaminok a bdrben; a felszivodas tutjai; a bor oregedése). Egyszerli és Gsszetett
emulziok, mikroemulziok, gélek. Liposzoémak ¢és folyadékkristalyok, membranmodell.
Lamellas folyadékkristaly rendszerek vizsgalati modszerei.

9. Miianyagok Fizikaja I és II. (a./Reoldgia. b./Kristalyos polimerek morfolégiaja.
c./Polimerek deformacioja és torése. d./Kolcsonhatasok, elegyithetdség, tarsitas)

Tematika: a./ A horelagyuld milanyagok teszik ki a felhasznalt mlianyagok kozel 70 %-at.
Ezeket tobbnyire Omledékallapotban dolgozzak fel. A polimerek Omledékreologiai
jellemzése, a mért reoldgiai jellemzok és a feldolgozhatdsag kozotti kapcsolatok ismerete
elengedhetetlen megfeleld termék gyartasdhoz. A reoldgiai jellemzéket a polimerek
molekularis és szupermolekularis (6mledék, fizikai térhald) szerkezete hatarozza meg, a
szerkezet €s tulajdonsagok kozotti kapesolatok azonban még ma sem teljesen tisztazottak. A
targy a reoldgiai mennyiségek mérésével, értelmezésével ¢és kiilondsen a szerkezet-
tulajdonsag Osszefliggésekkel foglalkozik a kovetkezd tematika szerint: Alapvetd és
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szarmaztatott reoldgiai mennyiségek, mérési modszerek, alkalmazasi teriiletek. Folyas
egyszerli geometriai térben, kapillaris viszkozimetria, rotacios viszkoziméterek, mérés allando
nyirassal, dinamikus-mechanikai spektroszképia. Newtoni és latszolagos viszkozitas, a
viszkozitast meghatarozo tényezok. Linearis viszkoelaszticitds, a mért mennyiségek szamitasa
¢s konvertalasa egymasba, fizikai tartalmuk, értelmezés. Rugalmas hatdsok a folyas soran,
Weisenberg  effektus,  normalfesziiltségek,  reologiai  duzzadas,  Omledéktorés.
Molekulaszerkezet, mélsuly €s molsulyeloszlas, eldgazasok, a molekularis jellemzdk és a
fizikai térhalo kapcsolata. A reologiai jellemzok és a molekulaszerkezet kozotti 6sszefliggések
homogén polimer omledékekben. Tobbfazisu rendszerek, a reologiai jellemzOk hatasa a
fazisszerkezet alakuldsara, a szerkezet és a termék tulajdonsagainak kapcsolata. A termikus és
deformacios eldélet hatasa az anyag viselkedésére és a mért reologiai jellemzdkre. b./ A
szabalyos szerkezetli, kristalyosodasra hajlamos polimerek. A szemikristalyos szerkezetet
leir6 morfoldgiai modellek. A kristdlyossagi fok fogalma €s meghatdrozasdnak modszerei
(rontgendiffrakcio, dilatometria, kalorimetria, spektroszkopia). A szerkezeti hierarchia
szintjei: rontgen, elektronmikroszkopos €s optikai mikroszkdpos szint. Az elemi celldk felépi-
tése és a kiilonféle kristalyrendszerek. Az izomorfia és polimorfia jelensége polimerek esetén. A
monotropia €és az enantiotropia. Polimorf modosulatokkal rendelkezé polimerek. Hajtogatott és
nyujtott ldncu primer krisztallitok. A primer krisztallitokbol 4ll6 halmazok jellegzetességei.
Szupermolekularis szerkezetek: egykristalyok, szferolitok, cilindritek, hedritek, dendritek. A
transzkristalyos €s a shish-kebab szerkezet. A szupermolekularis szerkezetek jellegzetességeinek
felderitésére  alkalmas modszerek:  fénymikroszkopia, transzmisszidos €s — pasztazo
elektronmikroszkopia (TEM, SEM), atomerd mikroszkopia (AFM). A szferolitok tipusai és
szerkezeti felépitésiik. Pozitiv és negativ kettdstorést szferolitok. Az un. keresztsdvozott (cross
hatched) szerkezet. Gylrils és radidlis szferolitok. A szupermolekularis szerkezetek jellemzdinek
tudatos szabalyozasara alkalmas modszerek. A polimerek kristalyosodasanak kinetikai elmélete.
A polimerek kristadlyosodasat leird ujabb elméletek. A kristalyos polimerek nytjtas hatasara
fellépd atkristalyosodasa és azt ezt leird szerkezeti modellek (Peterlin és Kobayashi modell). A
kristalyos polimerek orientalt allapota az orientacid meghatarozdsdnak modszerei. Az orientalt
polimerek szerkezetét leird6 modellek. Az orientacid hatésa tulajdonsagokra. Nagy moduluszu és
szilardsagi polimerek eloallitdsdnak modszerei és ezek szerkezetét leird modellek. A
szemikristalyos polimerek szerkezet-tulajdonsag Osszefiiggései. A  folyadékkristalyos
kismolekuldju anyagok. A rendezettség kiillonb6z formai: szmektikus, nematikus,
koleszterikus és diszkotikus folyadékkristalyok. A folyadékkristalyos polimerek (LCP)
tipusai: liotrop és termotrop folyadékkristalyos polimerek. A féldncban és az oldallancban
mezogeén csoportokat tartalmazo polimerek. Az LCP-ek kereskedelmi tipusai. Tobbalkotos
polimer rendszerek makromorfologidja. Polimerkeverékek fazismorfologidja. Egyszert
diszperziok, fibrillaris és lamellaris fazismorfologia, mikroemulziok, kokontinuus un. “matrix
a matrixban” tipusu fazisszerkezet. Fazisinverzio. c./ A szerkezeti anyagok a leggyakrabban
torés kovetkeztében mennek tonkre ezért fontos a szilardsagot meghatdrozo tényezdknek, a
szilardsag meghatarozasi modszereinek és a moddositasi lehetdségeinek ismerete. A targy a
kiilonb6z6 miianyag szerkezeti anyagokra vonatkozdan targyalja ezeket a kérdéseket ¢€s
foglalkozik a milanyagok tonkremenetelét meghatarozo tényezokkel és azok vizsgalataval a
kovetkezd tematika szerint: Mechanikai jellemzok, kiilsd igénybevételre adott valasz.
Igénybevétel tipusa: rovid, hosszu, faradas, dinamikus, statikus. Milanyagtfizika: allapotok,
szerkezet, jellemzdék, makromolekula, jellemz6 tulajdonsagok. Milanyagok ¢€s termékek mért
mechanikai jellemz6i és a mianyagfizika kozotti kapcsolat. Molekuldris deformacios
mechanizmusok. A szerkezet szerepe. Kényszerelasztikus deformacidé. Mikromechanikai
deformacids folyamatok. Alapanyagok jellemzése: szakitas, hajlitas, torés. Torésmechanikai
elméletek, linearis torésmechanika, J integral, plasztikus torés (EWF). Dinamikus mechanikai
spektroszkopia, kuszds ¢és fesziiltségrelaxacid, farasztas. A deformacidos és szilardsagi
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jellemzok idoéfliggése. A mechanikai jellemzdk ¢€s az egyéb tulajdonsagok kapcsolata:
reologia, termikus vizsgalatok (DSC, TGA), spektroszkopia. Terméekvizsgalatok. Filmek és
folidk vizsgélata: Elmendorf, Spencer, dart, szakitas. Plasztikus torés, a vastagsdg és a
sebesség szerepe. Az orientdcid hatdsa, szerkezet ¢&s tulajdonsagok. Csovek: tores,
nyomasallosag, ¢lettartambecslés. Heterogén rendszerek. A homogén és heterogén rendszerek
vizsgalata kozotti kiillonbségek. Mddszerek és értelmezés. Fesziiltségkoncentracio, termikus
fesziiltségek, adhézi6. Mikromechanikai deformacidos folyamatok ¢€s makroszkopikus
tulajdonsagok kapcsolata heterogén rendszerekben. Utésalld milanyagok (HIPS, ABS,
itésalld PP), a szerkezet szerepe. Kiilonleges vizsgalatok: fragmentacio, hatarfeliileti
nyiroszilardsag stb. A mérési eredmények fizikai tartalmanak megértése, az eredmények
értelmezése. d./ A tarsitott polimereket egyre nagyobb mennyiségben alkalmazzak az ¢let
minden teriiletén, fejlodésiik iiteme messze meghaladja az egyéb szerkezeti anyagokét. A
tarsitott polimerek tulajdonsagait a komponensek jellemzOi, az Gsszetétel, a szerkezet és a
hatarfeliileti kdlcsonhatdsok hatarozzak meg. Az utobbi két tényezd szerepe kiilondsen fontos
¢s mivel ezek az anyagok viszonylag ujak, a rdjuk vonatkozo rendelkezésre allo informaciok
meglehetdsen hianyosak. A targy elsOsorban a szerkezet-tulajdonsag Osszefliggésekkel és a
hatarfeliileti kolcsonhatasoknak a tarsitott rendszerek tulajdonsdgai meghatarozasaban
betoltott szerepével foglalkozik az aldbbi tematika szerint: Elegyithetdség, az elegyithetoség
elorejelzésére szolgald modellek és meghatarozasi modszerek. Az egyes modszerek eldonyei és
hatranyai, a kiilonb6z6é moédszerekkel meghatarozott paraméterek kozotti Osszefliggések.
Elegyithetdség ¢€s 0Osszeférhetdség, a keverékek szerkezete és a tulajdonsdgok kozotti
kapcsolatok, termodinamika ¢és kinetika. Toltdanyagok jellemz6i és  jellemzése,
szemcseméret, szemcsemeéret eloszlas, fajlagos feliilet és egyéb jellemzdk. Feliileti jellemzok,
feliileti fesziiltség, polaritas, kontaktnedvesedési elmélet és sav-bazis kolcsonhatasok. A
toltdanyagot tartalmazd polimerek tulajdonsagainak eldrejelzése. A hatéarfeliileti
kolcsonhatasok szerepe a tulajdonsdgok meghatarozasaban. A hatarfeliileti kdlcsonhatasok
modositasa, feliiletaktiv anyagok, reaktiv feliiletkezelés, egyéb modszerek. Szerkezet:
anizotrop  toltdanyagok orientdcidja, aggregacidja, szegregacid. Mikromechanikai
deformaciok, a szerkezet és a terhelés hatdsara végbemend deformacids folyamatok
kapcsolata. Hatarfeliileti kolcsonhatasok szalerdsitésii kompozitokban, a szal jellemzése,
kapcsoldanyagok, feliileti reakciok. Hibrid rendszerek, egyidejiileg tobb diszpergalt
komponenst (szal/toltdanyag, toltbanyag/polimer stb.) tartalmazo tarsitott milanyagok,
szerkezet-tulajdonsag Osszefliggések.

10. Textilkémia I és II. (a./Természetes szalak. b./Szintetikus szalak. c./Technolégiai
folyamatok)

Tematika: a./ A targy a természetes szalképzd polimerek terén végzett ujabb fejlesztésekkel és
alkalmazasokkal, egyes szalvizsgalati modszerekkel foglalkozik: 1) regeneralt celluloz
gyartasi technologia (Lyocell: az N-metil-morfolin-N-oxidban val6 oldas és az azon alapul6
szalgyartas 0 I€pései, oldoszervisszanyerés, a szal szupermolekuldris szerkezete, szorpcios
tulajdonsagai, fibrillacioja, felhasznalasi lehetdségei); a celluléz moédositasa ojtassal (ojtasi
reakciok, a szupermolekuléris szerkezet €s a morfologia hatdasa az ojtasra); a celluloz
keresztkotésére alkalmas reakciok (formaldehid-mentes keresztkotd agensek); kitozan (szal,
mesterséges bor); a selyem 1) alkalmazésai; gyapju feliileti kezelése; szalak vizsgalata IR
spektroszkopiaval, kiilonds tekintettel a cellulozra. — A targy kb. negyedének terhére a
doktorans érdeklodésének megfeleld, természetes szalakkal kapcsolatos anyag feldolgozasa is
lehetséges. b./ A targy a szintetikus szalak terén végzett ujabb fejlesztésekkel foglalkozik:
folyadékkristaly polimer alapu nagyszilardsagl szalak; poliészter szalak, feliileti jellemz6ik
(poliészter fajtak; kopolimerek; a feliileti tulajdonsagok alakulasa a szalképzés és az utdlagos
modositasok soran: a szalfinomsag, a szalkeresztmetszet, a nyljtas és a hdkezelés, ill. a
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hidrolizis, a plazmakezelés, az ojtas és a lézerkezelés ); in. Shin-gosen szélak (selyem-, ill.
gyapju tipusu szalak, zsugorodo szalak); szalmodositas plazmakezeléssel (a gyokok szerepe,
keresztkotések  kialakuldsa a  szalfeliileten, specialis tulajdonsdgok kialakulasa);
“természetutanzas” szintetikus szdlakkal (selyem, bor, szérme, lotuszlevél). c./ A targy a
textiliparban  leggyakrabban  feldolgozasra  keriild  természetes ¢és  mesterséges
szalasanyagokbol eldallitott kelmék kikészitésének technologiai folyamataival és azok
elméleti hatterével foglalkozik a kdvetkez6 tematika szerint: El0készités, fehérités. Szinezés.
Nyomas. Végkikészités. Szdlasanyagok szorpcids folyamatai. Nedvesedés, nedvesitOszerek
hatdsmechanizmusa, szerkezete. Adhézio. Difftizi6. Folyadékok behatolasa szalakba, fonalba,
kelmébe. Az oldas alapjai. Polimerek oldasa.

Handbook of Fiber Chemistry, (Eds: M. Lewin, E. M. Pearce), Marcel Dekker, New York, 1998

Surface Characteristics of Fibers and Textiles (Eds: C. M. Pastore, P. Kiekens), Marcel Dekker, New York, 2001
T. Hongu, G. O. Phillips: New Fibers, Woodhead Publishing Ltd., 2001

11. Szerves kémia I és 11.

Targyprogram: A tantargy célkitiizése: A Ph.D. hallgatok megismertetése a szerves kémia
legtjabb eredményeivel és a szerves kémia kurzusokon elsajatitott anyag tovabb fejlesztése.
A két féléves targyban az alabb felsorolt témakorok szerepelnek:

Aromas jelleg ¢s aromaticitds. Elektrociklusos reakciok (cikloaddiciok, szigmatrop
atrendez0dések). Elemorganikus vegyiiletek. Sztereokémia (kiralitds, enantiomerek
elvalasztasa). Sztereoszelektiv és sztereospecifikus reakciok. Terpének. Telitetlen zsirsavak.
Alkaloidok. Peptidek. Cukorszarmazékok. Nukleinsavak. Vitaminok. Szintézisek tervezése.
Ipari  szintézisek.  Sztereokontrollalt  szintézisek.  Enantiokonvergens  szintézisek.

Enzimkatalizalt reakciok.

Irodalom:

G. M. Loudon: Organic Chemistry, 3rd. ed. The Benjamin/Cummings Publishing Inc. New York, 1995.

J. McMurray: Organic Chemistry, 5th ed. McMurray Brooks and Cole Publisher , 2000.

G. Solomons, C. Fryhle: Organic Chemistry, 7th ed. Wiley-Interscience, New York-Chichester, 2000.

Corey, E. J.; Cheng, X.-M.: The Logic of Chemical Synthesis, Wiley & Sons, New York, 1989.

Nicolaou, K. C.; Sorensen, E. J.: Classics in Total Synthesis I-II; VCH: Weinheim. 1996, 2003.

Kirti, L.; Czako, B.: Strategic Applications of Named Reactions in Organic Synthesis; Elsevier: London, 2005.
Eliel, E. L.: Stereochemistry of Organic Compounds; John Wiley & Sons, New York, 1994.

12. Szerves kémiai technoldgia I és I1.

Tematika: A kornyezetbarat kémia €s kémiai technologia kihivésai és alapelvei. Megoldasi
lehetdségek. Az alapanyagok megvalasztasanak és a reakciok kivalasztdsanak szempontjai.
Oldoészerek és segédanyagok felhasznalasa ill. helyettesitése. A katalitikus reakciok elényei.
A reakciok optimalizalasanak sziikségessége. Ujrahasznositas. Mikrohullamt reaktorok és az
azokban megvalosithatd reakciok. Oldoszermentes reakciomegvalositas. Oldoszerek
kivaltdsa. lonos folyadékok mint korszerli oldoszerek alkalmazasa katalitikus
hidrogénezésekben ¢és hidroformilezésben. A tulajdonsagok beallitasa finom hangolassal. A
reakciok monitoralasdnak lehetdségei. In situ Fourier transzformacidos IR spektrométer
(ReactIR berendezés). Akiralis és kiralis, valamint egy- és kétfoghi P-ligandok és azok
alkalmazasa 4atmeneti fémkomplexekben, tovabba azok felhasznalasa katalizatorként
homogeén katalitikus atalakitdsokban. Kemo-, regio-, diasztereo- ¢€s enentioszelektiv
atalakitdsok. A fazistranszfer katalizis alkalmazasa szelektiv reakciokban. A katalizator
kivalasztasa és ujrahasznosithatosaga. Ipari példak. A katalizator kivaltasanak lehetéségei. A
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gyogyszeripari hatdanyaggyartasi technologidk altalanos jellemz6i, az alapanyagok
kivalasztasa, az intermedierek eldallitasi koriilményei, az optimalis intermedier sor
kivalasztasa. A technologidk kifejlesztésének modszerei, a fejlesztés legfontosabb fazisai
(laboratoriumi kisérletek, méretnovelés, kisérleti gyartds). Néhany hatdanyag-gyartas
technologiai lehetdségeinek elemzése, igy a Klorocid (toluolbdl, etilbenzolbol, allil-
alkoholbodl kiinduld) eljarasok jellemzd stratégidi, valamint enantioszelektiv szintézisek
lehetdségei. A kozos intermedierekhez kapcsolddo technoldgidk, valamint az alkalmazasi
lehetdségek 0sszehasonlitdsa a Melipramin, a Tisercin és a Halidor szintézisek példajan.
Hasonloképpen, a Nalidixsav, a Norfloxacin és a Probon technologiai lehetdségeinek
targyalasa. A Diltiazem, a Grandaxin és a Levamisole technolégidk ko6zds elemeinek
viszgalata. A Dopegyt technoldgidk lehetdségei és fejlodésiik. Homogén katalitikus nagyipari
eljarasok megvaldsithatosdganak feltételei, altalanos kovetelményei — ipari példak: metanol
karbonilezése, Wacker-szintézis. A hidroformilezés kiilonféle technologiai megoldésai,
fejlesztéslik a katalizator-fejlesztéssel, a ligandumok moddositasaval Osszhangban. A jovo
fejlesztési iranyai. A legjelentdsebb hidroformilezési eljaras: n-butiraldehid eldallitasa, 2-etil-
hexanol mint muanyaglagyitdo alapanyag gyartasa céljabol. Mianyaglagyitok, a lagyitas
elmélete €s mechanizmusa. A mianyaglagyitok tipusai és szerkezeti jellemzdik (pl.
molekulatomeg, polaritds, a polaris-apolaris sajatsagok egyensulya). A lagyitokkal szemben
tamasztott kovetelmények. A legfontosabb lagyitofajtak (ftalsavészterek, foszforsavészterek,
poliészter-lagyitok, klorozott szénhidrogének) gyartasi eljarasai.

Tovabbi szigorlati melléktargyak (1 féléves targyak 4 krp értékben) listdja:

Az Olah Gyorgy Doktori Iskola szeminariuma.*

Szerkezeti kémia.

Kemometriai modszerek.

Korszerli kornyezeti technologidk és miiveletek.

Nukleéris energiatermelés €s kornyezetvédelem.

Kisérletek tervezése €s értekelése.

Katalizis és reaktortechnika.

Magneses magrezonancia spektroszkopia.

0. Makrociklusok szintézise és molekularis felismerd képessége.
10.  Polaris elemorganikus vegyiiletek.

11.  Gyodgyszeripari alapfolyamatok és technologia.

12.  Gyodgyszerkészitmények és biopolimer rendszerek technologiai.
13.  Gydgyszerhatréanyagok optimaldsi paraméterei.

14.  DNS hibajavités

XN R DD

* Az Olah Gyorgy Doktori Iskola szemindriumsorozata tanévenként tiz eldadasbol all, melyet
a kémia, biologia, a vegyipar illetve bioldgiai ipar rangos hazai szakemberei, illetve a BME
VBK-ra latogato neves kiilfoldi (tobb Nobel-dijas eldadonk is volt az évek soran)
professzorok tartanak. A DIT a teljesitést a szeminariumsorozaton vald aktiv részvétel esetén
fogadja el.
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