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ELOSZO

A kutatétaborral a hét évvel ezel6tt megkezdett tehetséggondozo és
palyavalasztast segité munkankat folytattuk. Az elsé 6t évben a kuta-
tékozpont kordbbi, Pusztaszeri uti telephelye, majd 2014-t6l az MTA
Természettudomanyi Kutatokozpont uj, lagymanyosi éplilete adott ott-
hont a kutatétaborunknak. Mult évben a kutatasi témak kivalasztasa-
nal fontos szempont volt, hogy elkésziilt-e a téma mlivelésére szolgald
labor, alkalmas-e arra, hogy fogadja az ifju kutatdkat. Az idei taborunk
szervezésekor ilyen kérdés mar nem merilt fol, hiszen tobb mint egy
évvel a kutatécsoportok koltdzése utan mar minden mdszer a helyére keriilt, és rendben
mUkodtek a berendezések.

Ahogy mar megszokhattuk, a kutatétabor most is alaposan felpezsditette a kutatokézpont
életét: 27 témavezetd foglalkozott a 24 didk résztvevdvel, és rajtuk kivil tovabbi 20 mun-
katars jarult hozza, hogy a kutatétdborban toltott hét szakmai szempontbdl tartalmas,
eredményes, emellett kellemes és élvezetes is legyen. A kutatotabor témait a kutatdkoz-
pont két kémiai intézete, az Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet, valamint a Szerves Kémiai
Intézet adta. Mindegyik feladat folyamatban Iévé kutatasi projektekhez kapcsolédott,
ezért a taborozo diakok a valddi kutatdmunka nehézségeit és 6romeit is megtapasztalhat-
tak.

A korabbi évekhez hasonldan a kutatdtaborba az orszag minden részérdél, ezenkivil kiil-
foldrél is érkeztek didkok, akiket a kémia szeretete hozott 6ssze. A hasonlo érdekl&dés
megkonnyitette, hogy a mas-mas hattérrel rendelkez6 diakok megismerkedjenek, meg-
baratkozzanak, és j6 kozosség jojjon létre. Mindez j6 alapot adott a kozos munkanak és az
esti kikapcsolodasnak.

A kutatétaborban végzett labormunkat kovet6en mar otthoni feladatként a didkok irasba
foglaltak eredményeiket. Ezeket a dolgozatokat és a tabor eseményeit bemutatd képeket
szerkesztettlik a jelen kiadvanyba, aminek olvasasahoz kellemes id6toltést kivanok a kuta-
totabor résztveviinek, tandraiknak, szileiknek és didktarsaiknak!

Budapest, 2015. november

T A

Dr. Tompos Andras
igazgatod



1 KEMIAI KUTATOTABOR 2015-BEN

A hét évvel ezel6tt megfogalmazott céljaink kozé tartozott, hogy kutatétdborral lehet6-

vé tegylk, hogy a résztvevd didkok bekapcsolddhassanak a kutatékdzpontunkban folyd
kémiai targyu kutatasokba, kozelebbrél megismerhessenek valamilyen kémiai eljarast vagy
anyagvizsgalati modszert, betekintést nyudjtsunk kutatékozpontunk életébe, emellett segit-
siink a palyavalasztasukban.

A kutatétdbor valéjdban csupdn egy hétig tartott, de a diakok kutatétaborhoz kot6d6
tevékenységek kore nem korlatozddott a junius vége és julius eleje korili napokra, hiszen
joval a tabor kezdete elStt, majusban irtak a pdlyazataikat, a krénikaba foglalt dolgozata-
ikon pedig az utolsd simitdsokat oktdberben végezték. Ez alatt a kozel fél év alatt olyan
tevékenységekkel ismerkedhettek meg, melyek hozzatartoznak a kutaték munkdajahoz: palyazatot készitettek,
laboratériumi munkat végeztek, eredményeiket konferencian el6adtak, majd dolgozatot irtak. A palydzatiras
kivételével a felsorolt Iépéseket nem egyedil tették meg: témavezetbik allanddan velliik voltak a laborban,
irdnyitottdk, tanitottak 6ket, kozben bepillantast engedtek a kutatdi Iét mindennapjaiba. A didkok egymadssal

is megtanultak egyittm(ikodni, hiszen témanként altaldban két diak dolgozott egyiitt. Megosztottak a kisérleti
munkat, kozosen készitették az el6adast és az esetek tobbségében a dolgozatot is.

A palyazatokban a didkok megjelolték, hogy a felkinalt tizenkét téma kozul melyekkel foglalkoznanak legszive-
sebben, igy a kutatétaborba felvételt nyert didkok mindegyike a kémia sok tertlete kozil azon dolgozhatott,
ami a legjobban érdekelte. Voltak, akik olyan molekuldt allitottak el6, amely gydgyszer alapanyagként nyerhet
felhaszndlast. Masok liposzémas gydgyszerhordozd rendszert alakitottak ki, amivel hatékonyabban, kevesebb
mellékhatassal juttathatd be gydgyszer a szervezetbe. Hasonld alkalmazasa lehetséges a makrociklusos ve-
gylleteknek is, melyek belsé liregébe kisebb molekulak rejtheték el. Tovabbi témakban egyszeri modelleken
keresztil vizsgaltak, hogy hogyan épiil fel a sejtmembran, valamint orvosi diagnosztikai médszerhez alkalmaz-
hato fluoreszcens jelz6vegyiileteket allitottak el6. A nemesfémnél is értékesebb, kiilonleges tulajdonsagu
aranytartalmu éridsmolekulat hozhattak Iétre, valamint olyan molekuldkat, melyek valamilyen médon aktivalva
képesek fényt kibocsatani. Ugyancsak az anyag és a fény kolcsonhatdsaval foglalkozott az a téma, amelyben
fizikai-kémiai mddszerrel tanulmanyoztdk, hogy hogyan mddositja az olddszer a festékek fényelnyeld vagy fény-
kibocsato tulajdonsagait. Két didk egyszer, boltan kaphatd termékek segitségével érzékel6 fellleteket alakitott
ki, melyeket természetes anyagokra és mesterséges élelmiszerszinezékekre is kiprébaltak. Mas témdkban a
gépkocsikban is hasznalt hidrogén tlizel6anyag-celldk felépitését tanulmanyoztak, megismerkedtek az érids-
molekulak csodalatos vildgaval, tovabba célszerlien megvélasztott kisérleti korilményeket alkalmazva mas-mas
formaju és szerkezet( kristalyokat allitottak el6, és meghatdroztak azok szerkezetét.

Amellett, hogy a résztvevd didkok a kutatétabor ideje alatt kémiai kisérleteket végeztek, megtanultak bonyolult
mUszereket kezelni és a méréseikbdl kapott adatokat kiértékelni, megprobaltak az eredményeiket értelmezni
és azokbodl kovetkeztetéseket levonni. Mindezek utan el6adast készitettek, és a szakmai program utolsé napjan
egy konferencian bemutattak azt didktarsaik, a nagy szamban megjelent régi kutatdtaborozék és a munkahelyi
kozosség tagjai eldtt.

A tehetséggondozas mellett fontos feladatunknak tartjuk, hogy a didkok pdlyavalasztasat is segitsiik. Ebben

a tevékenységben mar 6todik éve azok a volt kutatotaborozdink is részt vesznek, akik ma mar egyetemistak.

Az idén is ellatogatott hozzank hat volt kutatdtaborozo, és meséltek egyetemeikrdl. A kozépiskolas taborozdk
l[athatdan szivesen veszik at a naluk csak néhany évvel idésebbek tapasztalatait, emellett ezek az események
erdsitik a kutatotaborozok kiilonbo6z6 évfolyamai kozotti kapcsolatokat.

Az esti drakban sport program, kiranduldsok, tarsasjatékok segitették a diakokat abban, hogy a laborban toltott
hosszu 6rak utan kikapcsolddjanak, felfrissiiljenek és megismerjék egymast. Két, jelenleg Budapesten é16, India-
bdl, illetve Etidpidbdl szarmazo didknak koszonhetben az els6 napi bemutatkozdstdl kezdve a tabor kétnyelvivé
valt. A hol angol, hol magyar nyelv(i kommunikacié a legnagyobb természetességgel zajlott a didkok kozott.
Orém volt |atni, hogy a févarosbdl, az orszag tavolabbi telepiiléseirdl, a hataron tuli magyar lakta teriiletekrél és
tavoli orszagokbdl szarmazé didkok milyen harméniaban tudtak egyltt dolgozni és szérakozni.

Még sok hasonld kutatétdbort kivanok magunknak!

Lendvayné dr. Gyé6rik Gabriella
a kutatdtabor szervezéje







2 RESZTVEVOK

Baglyas Marton
Bonyhadi Pet6fi Sandor

Evangélikus Gimnazium,
Bonyhad

Beckwith Edua Lea
Kecskeméti Reformatus

Gimnazium,
Kecskemét

Bencsik Blanka
Bolyai Tehetséggondozd

Gimnazium és Kollégium,
Zenta, Szerbia

Borsodi Levente

Matyas kiraly Gimnazium,
Fonydd

Chatterjee, Joy

American International School
of Budapest,
Nagykovdcsi

Csanady Lili Zsofia

Dedk Téri Evangélikus
Gimnazium,
Budapest
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Damokos Kinga

Székely Mikd Kollégium,
Sepsiszetgyorgy, Romdnia

Engelbrecht Patricia

Tatai Reformdtus Gimndazium,
Tata

Farkas Borbala
ELTE Apaczai Csere Janos

Gyakorlégimnazium,
Budapest

Fehértoi-Nagy Lili
ELTE Apaczai Csere Janos

Gyakorlégimnazium,
Budapest

Horvath Jézsef Aron
Bolyai Janos Gyakorlé Altaldnos

Iskola és Gimnazium,
Szombathely

Kiss Laura

Katona Jozsef Gimnazium,
Kecskemét



Kiss Timea
Neumann Janos Kozépiskola és

Kollégium,
Eger

Major Abel

Foldes Ferenc Gimnazium,
Miskolc

Panczél Jozsef
Kecskeméti Reformatus

Gimndazium,
Kecskemét

Papp Abraham
Ciszterci Szent Istvan

Gimnazium,
Székesfehérvar

Pusztai Arpad

Vorésmatry Mihdly Gimndzium,
Erd

Soti Marton

Egészségligyi Kozépiskola,
Zenta, Szerbia

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor

Stenczel Tamas Karoly
Godollsi Torok Ignac

Gimnazium,
G6doll6é

Szabo Katalin

E6tvos Jozsef Gimnazium,
Budapest

Takacs Péter Gyorgy

Bonyhadi Pet6fi Sandor
Evangélikus Gimndazium és
Kollégium,

Bonyhadd

Tegegne, Rediet Merra
American International School

of Budapest,
Nagykovdcsi

Urmos Adam Andor
Ecole Européenne de Bruxelles

| Uccle,
Briisszel, Belgium

Vass Dorina

Zrinyi Miklés Gimnazium,
Zalaegerszeg



3 TEMAK /| TEMAVEZETOK / DIAKOK

Arany(l)-tartalmu dériasmolekulak
Marsi Gabor, tudomdnyos segédmunkatars
Jobbdgy Csaba, tudomdnyos segédmunkatdrs
Horvath J6zsef Aron
Kiss Timea

Egy Uj szerves molekula el6allitasa és jellemzése

Abranyi-Balogh Péter, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Szildgyi Bence, tudomdnyos segédmunkatdrs
Borsodi Levente
Stenczel Tamas Karoly

ErzékelSk a bolt polcarél — Természetes szenzorok

Pavai Maria, tudomanyos munkatdrs

Paszternak Andras, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Beckwith Edua Lea
Urmos Adam Andor

Fluoreszcens jelz6vegyiiletek szintézise

Eérdog Adam, egyetemi hallgato

Kormos Attila, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Pusztai Arpad
Vass Dorina

Gépkocsikban hasznalt hidrogén tiizel6anyag-cellak felépitése

Guban Dorottya, tudomdnyos segédmunkatdrs
Szabo Ervin, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Bencsik Blanka
Chatterjee, Joy
Panczél Jozsef

Hogyan épiil fel a sejtmembran? Egyszerii modellek elGallitasa és vizsgalata

Mihaly Judith, PhD, tudomdnyos fémunkatdrs
Keszthelyi Tamds, PhD, tudomdnyos fémunkatdrs
Farkas Borbdla
Kiss Laura
Szabé Katalin

10 AKI kivancsi kémikus 2015



How does a solvent affect the emission and absorption spectrum of different types of paint?

Demeter Attila, az MTA doktora, tudomdnyos tandcsado
Tegegne, Rediet Merra

Liposzémas gyogyszerhordozo rendszerek

Nagyné Naszalyi Livia, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Szigyartd Imola, PhD, tudomdnyos munkatdrs
Damokos Kinga
Major Abel
Séti Marton

Lumineszcens molekuldk elGallitasa

Fegyverneki Daniel, tudomdnyos segédmunkatdrs
Molnar Daniel, egyetemi hallgato

Papp Abraham

Takacs Péter Gyorgy

Polimerek - Az ériasmolekulak csodalatos vilaga

Stumphauser Timea, tudomdnyos segédmunkatdrs

Pasztdéi Balazs, tudomdnyos segédmunkatdrs

Banyai Kristof, tudomdnyos segédmunkatdrs
Fehértoi-Nagy Lili

Szupramolekuldk kdlcsonhatasanak vizsgalata fénnyel

Harangozé Jozsef, tudomdnyos segédmunkatdrs
Biczok LaszIo, az MTA doktora, tudomdnyos tandcsado
Baglyas Marton

Tervezziink és épitsiink kristalyokat!

May Nora, PhD, tudomdnyos fémunkatdrs
Gal Gyula Tamas, tudomdnyos segédmunkatdrs
Holczbauer Tamas, tudomdnyos segédmunkatdrs
Bombicz Petra, PhD, tudomdnyos fémunkatdrs
Csanady Lili Zséfia
Engelbrecht Patricia

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor
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4 PROGRAM

12

Junius 28., vasarnap

14:00 — 17:00 Didkok érkezése a kollégiumba
17:00 — 18:00 A taborral kapcsolatos megbeszélés
18:00 — 20:00 Jatékos ismerkedés

Junius 29., hétfo

9:00 Gytilekez6 a TTK portajanal

9:15 Kutatotabor megnyitd
K6szontd: Dr. Tompos Andrds igazgatd
Ismeretterjeszt6 el6adas: Nagyné Dr. Naszalyi Livia:
Nanotechnoldgiai kaleidoszkdp

10:00 Csoportkép

10:15 Tlzvédelmi oktatds

11:00 Laborlatogatdsok

12:30 Ebéd

13:30 Munka a laborokban

16:50 Gyllekezd a portdn, séta az ELTE és a BME kampuszan,
hajokirandulas

19:00 Erkezés a kollégiumhoz

20:00 Volt kutatétaborozék, Janzso Péter és Molnar Daniel mesélnek
a BME VBK-rol

Junius 30., kedd
9:00 Gytilekez6 a TTK portajanal

9:10 Laborlatogatasok

10:40 Munka a laborokban (kézben ebéd)

15:50 Gyllekezd a portdnal, kirdandulds a JAnos-hegyre
20:00 Erkezés a kollégiumhoz

AKI kivancsi kémikus 2015



Julius 1., szerda

9:00 Munka a laborokban (kézben ebéd)

16:50 Gyllekezd a portanal, utazas a kollégiumhoz

18:00- 20:00 Didkok-Témavezeték foci- és kosarmeccs a kollégium
stortpalydjan

20:30 Volt kutatotaborozdk, Szabd Didna és Somlyay Maté
beszamolnak a Semmelweis Egyetem orvos- és gyogyszerész
képzésérdl

Julius 2., csiitortok

9:00 Munka a laborokban (kézben ebéd)

16:50 Gyllekezd a portanal, utazas a kollégiumhoz

19:00 - 20:00 Tarsasjaték: ,Kémikusok mas szerepben”.
Jatékvezet: Dr. Paszternak Andras

20:00 - 21:00 Volt kutatotaborozdk, Sulyok-Eiler Maté és Suté Péter
kedvcsinalé el6adasa az ELTE kémia tanulmanyokrol

Julius 3. péntek

9:00 Munka a laborokban (kézben ebéd)

13:00 ,,AKI kivancsi kémikus” Miniszimpdzium a Didkok el6adasaival

16:00 A kutatoétabort Dr. Tompos Andras igazgato zarja

16:30 Fogadas a jelenlegi és volt kutatdétaborozok, témavezetdik és
vendégeink részére

17:30 Tavozas a kutatékozpontbdl a kollégiumba

20:00-22:00 Esti séta a Varban

Julius 4., szombat
11:00-ig Diakok tavozasa a kollégiumbdl

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor






5 MINISZIMPOZIUM

Helyszin: MTA TTK Kutatéhdaz foldszinti el6addterem, Budapest, Magyar tuddsok korutja 2.
Idépont: 2015. julius 3. 13:00 — 16:20

13:00 - 13:05

13:05-14:20

13:05-13:15

13:18-13:28

13:31-13:41

13:44 —-13:59

14:02 -14:17

14:20- 14:30

14:30-15:54

14:30 - 14:40

14:43 — 14:53

14:56 — 15:02

15:05-15:20

15:23-15:33

15:36 - 15:42

15:45-15:51

15:54-16:20

16:20-17:00

A miniszimpdziumot megnyitja:
Tompos Andrds, igazgatd, Anyag- és Kérnyezetkémiai Intézet

Szerves- és biokémia szekcio
vezeti: Keszthelyi Tamas, tudomanyos fémunkatars

Borsodi Levente és Stenczel Tamas Karoly:
Egy Uj szerves molekula el6allitasa és jellemzése

Pusztai Arpad és Vass Dorina:
Fluoreszcens jelz6vegyiiletek szintézise

Papp Abraham és Takacs Péter Gyorgy:
Lumineszcens molekulak elSallitasa

Damokos Kinga, Major Abel és S6ti Marton:
Liposzomas gyogyszerhordozod rendszerek

Farkas Borbala, Kiss Laura és Szabé Katalin:
Hogyan épiil fel a sejtmenbran? Egyszerld modellek el6allitasa és vizsgalata

Frissité sziinet

Anyag- és kérnyezetkémia szekcio
vezeti: Demeter Attila, tudomanyos tanacsadé

Horvath Jozsef Aron és Kiss Timea:
Arany(l)-tartalmu ériasmolekulak

Csanady Lili Zséfia és Engelbrecht Patricia:
Tervezziink és épitsiink kristalyokat!

Fehértoi-Nagy Lili:
Polimerek - Az éridsmolekuldk csodalatos vilaga

Bencsik Blanka, Joy Chatterjee és Panczél Jozsef:
Gépkocsikban hasznalt hidrogén tiizel6anyag-celldk felépitése

Beckwith Edua Lea és Urmés Addém Andor:
ErzékelSk a bolt polcardl — Természetes szenzorok

Rediet Tegegne:
How does a solvent affect the emission and absorption spectrum of different
types of paint?

Baglyas Marton:
Szupramolekuldk kélcsénhatasanak vizsgalata fénnyel

Zdrgs és értékelés: Tompos Andrds, igazgato, Anyag- és Kérnyezetkémiai Intézet
Biifé a volt és jelenlegi kutatotdborozo Didkok, Témavezetdik és Vendégeink

részére

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor 15









Borsodi Levente

Mtyds k)'rdly Gfrﬁndzium, Fonyod

Stenczel Tamads Karoly
G6dollGi Torék Igndc Gimndzium ,G6d6ll6

Bevezetd

Az MTA Természettudomanyi Kutatékozpont Szer-
ves Kémiai Intézetében részt vettliink egy egyhetes
kutatdmunkaban, amely sordn egy 2009 6ta gene-
rikus gyogyszer, a Clopidogrel két analég vegyiile-
tének elallitasaval foglalkoztunk. A gydgyszer egy
vérlemezke-aggregciot (véralvadast) gatld készit-
mény, amit tobbek kozott szivroham és agyvérzés
megel6zésére hasznalnak.

Két célvegyliiletet, az 1-(4-etilidén-6,7-dihid-
rotieno(3,2-c]piridin-5(4H)-il)etdn-1-on (A) és

az 1-(4-metilén-6,7-dihidrotieno[3,2-c]piri-
din-5(4H)-il)etan-1-on (B) vegyiileteket szerettik
volna létrehozni (1. dbra). Mivel a két vegyllet
el6allitdsa nagyon hasonld volt, egyitt dolgoz-
tunk: Tamas az A vegyiiletet, Levente pedig a B
vegylletet allitotta el6.

Clopidogrel:
0, CH,
7
1]
s ~
1. dbra

Kisérleti rész
Els6 l1épésben a 2-(tiofén-2-il)etilamin acilezését
végeztik el diklérmetanban 0°C-on acetil-kloridot

(2. dbra) és propionil-kloridot (3. dbra) alkalmazva.

A savklorid teljes mennyiségének becsepegését
kovetSen (fél ora) vékonyréteg-kromatografidval
(VRK) kovettiik a reakciét, ami a kiindulasi anyag
és a termék UV-aktivitdsa miatt volt egyszerd.
Miutan a kiinduladsi anyag elfogyott, a reakcidkat
feldolgoztuk: a szerves fazistvizzel kétszer extra-
haltuk, majd MgSO,-on szaritottuk. Gravitacios
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sz(irést kovetben az olddszert rotacios vakuum-be-
parldn tavolitottuk el. Mindkét acilez6szer esetén
kivalé termeléssel kaptuk meg a kivant terméke-
ket.

A termékek szerkezetvizsgalatat *H és *C NMR
spektroszkdpia segitségével végeztiik, amikor is
sikerlilt beazonositani a vart vegyiletekben talal-
haté hidrogén és szén atomokat.

Masodik |épésben az acilezett szarmazékokat
Bischler-Napieralski reakcié kortlményei kozott
toluolban forraltuk két 6ran keresztul POCI, jelen-
|étében (4. és 5. abra).

0 CHy
| | HN)kCH3 POCI; AN
A, Toluol, 2h | |
S s
4. 3bra o e
CHs
| | HN POCI3 [ | ANY
:S: N A, Toluol, 2h

5. dbra

A feldolgozds soran egy érdekes jelenséggel talal-
kozunk. Amikor vizzel mostuk a reakcié-elegyet,
négy fazis volt jelen egyszerre a valasztotolcsér-
ben (6. abra). Fentrdl lefelé: vizes, szerves, vizes
és szerves egylitt buborékos formaban és legalul
megint szerves. Természetesen idével a buborékos



6. abra

fazis eltlint, és két fazis maradt.

Feldolgozds utdn barnds szinl folyadékokat kap-
tunk, melyekrél az NMR mérések alapjan megalla-
pitottuk, hogy azok a kivant gy(ir(izart termékek. A
reakcidk jo kitermeléssel mentek végbe.

A kovetkezd |épésben mindketten acetil-klorid
segitségével prébaltuk acilezni az el6z6 reakciénk
termékét dikldrmetanban 0 °C-on. 30 perc eltelté-
vel folyadék kromatografia — tomegspektrometria
(LC-MS) méréssel vizsgaltuk a reakcidkat. Az LC-
MS eredmények alapjan az egyik esetben (7. abra)
egy mellékreakcid is végbement az acilezés utan,
mely felnyitotta a korabban bezart gy(r(it, a masik
esetben csak részben ment végbe a mellékreakcio,
igy a kivant terméket is sikerilt izoldInunk a mel-
léktermékkel kozel azonos kitermeléssel (8. dbra).
Ez utdbbinal a két terméket folyadékkromatografi-
as modszer alkalmazasaval valasztottuk el egymas-
tdl, és a szerkezetiiket NMR méréssel igazoltuk.

Az els6 esetben tapasztalt gy(ir(ifelnyilas miatt a
sikertelen reakciot megismételtiik ecetsavanhidrid
alkalmazasdval is inert atmoszféra (argon véd6gaz)
mellett (9. dbra). Ezzel kikliszobiltik a mellékreak-
cionak kedvezményezé koriilményeket, viszont az
ecetsavanhidrid kisebb reaktivitdsa miatt hosszabb
reakcididdre, egy éjszakdra volt szlikség a reakcio
teljes végbemeneteléhez. A feldolgozas és tiszti-

tasi lépések utdn nagyjabdl 70%-os kitermeléssel
sikerilt izoldlni a vart termékeket, melyek a szer-
kezetvizsgalat alapjan megfelel6ek voltak.

Osszefoglalas
A kutatétaborban megismerkedhettiink a pre-
parativ szerves kémiai munkaval, illetve a munka

CHy o o
Xy HSC)J\ cl Ui‘\/i o
| | TEA, DKM, 0 °C 5 NH)j\CHs
)

7. dbra
i ey g
N, Wl e P+ .
I | TEA, DKM, 0°C I 5 I m)kcn. | | 42%3
E
8. dbra

soran hasznalt analitikai és szerkezetvizsgalati
madszerekkel is. Megtudhattuk, hogy mit csinal
egy szerves kémia teriiletén dolgozé kutatd, bele-
lathattunk a munka szépségébe, ami a palyavalasz-
CHs
X Ac.0

| | N CH,
TEA. DKM, 0°C | |

S

9. abra

tasunkban sokat tud segiteni. Ezen felll sikeresen
végrehajtottuk egy-egy Uj molekula tobb [épéses
szintézisét és az ahhoz tartozé kvalitativ és kvanti-
tativ feladatokat.

K6sz6netnyilvanitas

K6szonjlk az egész heti mentoralast és a sok ér-
dekes Uj ismeretet dr. Abranyi-Balogh Péternek és
Szildgyi Bencének, tovabba készonettel tartozunk
MTA TTK-nak és kilonosképpen Lendvayné dr.
Gy6érik Gabrielldnak a tdbor megszervezéséért és
lebonyolitdsaért.
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Bevezetés

Az idei évben nagyon sokat foglalkoztunk a kémia-
val, f6leg a versenyek kapcsan. A nyar kozeledtével
elhatdroztuk, hogy a nyaron is igyeksziink foglal-
kozni ezzel a tudomanyterilettel. Nyar végével
pedig mar elmondhatjuk, hogy életiink eddigi
legjobb tdbora volt az AKI Kivancsi Kémikus Kuta-
tétabor. A taborra valé palyazaskor hdrom témara
kellett palydznunk, mindketten a Lumineszcens
molekulak el&allitasat jeloltik meg els6 helyen, és
szerencsére ezt a témat sikerilt is megkapnunk.

A témank

A lumineszcencia a fény keletkezésének egyik
formaja: a nem termikus eredet( fénykibocsatas,
azaz a hideg fény jelensége. A lényege az, hogy
egy gerjesztett rendszer lathaté fény kibocsatasa
(emisszidja) soran adja le az energiajat, és igy tér
vissza az alapallapotaba. Rengeteg fajtdja van a
lumineszcencidnak, melyeket a gerjesztés tipusa
szerint csoportosithatunk. igy beszélhetiink foto-
lumineszcenciardl, szonolumineszcenciardl, radio-
lumineszcenciardl, mechanolumineszcenciardl és
még sok masrdl. A taborban elt6ltott idé alatt a
tribolumineszcenciaval és a kemilumineszcencidval
ismerkedhettiink meg kdzelebbrdl.

A kutatas

A hetet két nagy részre osztottuk fel. Az elsé rész-
ben a tribo-, majd a masodik részben a kemilumi-
neszcenciaval foglalkoztunk. A tribolumineszcencia
jelensége soran egy anyag dorzsolés, karcolds vagy
torés hatasara fényt emittal. A jelenség bemutata-
sahoz két atmenetifém komplexet allitottunk el6,
melyek kék, illetve piros fényt bocsatanak ki. A
kemilumineszcencia jelensége soran kémiai reak-
ci6 kovetkeztében torténik a gerjesztés, igy a reak-
ci6 fényt bocsat ki mikodés kozben. Heti munkank
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sordn a vilagité karkot6khoz hasonld festékanya-
got allitottunk eld, melyeket oxalil-kloriddal és
hidrogén-peroxiddal keltettiink , életre”.

P N/ |
CuSCN  + —_— Pyr——Cu——SCN

PPhs

1 abra

Heti munkank

Munkdankat a tribolumineszcens kristalyok elGalli-
tasaval kezdtik. Az elsé napon [Cu(SCN)(py),(PP-
h),]-ot (réz-dipiridino-trifenilfoszfino-tiocianatot)
gyartottunk. Kimértik a sziikséges alapanyagokat,
réz-tiocianatot és a trifenil-foszfint, majd 5 ml
piridinben feloldottuk 6ket, és 70-80 fokra melegi-
tettlik az oldatot, ezutdn 3 6ran at hagytuk las-
san beparolddni az elegyet (1. abra), hogy minél

2 abra Extrahdlds kézben



nagyobb kristalyokat kapjunk. A masodik napon
megtisztitottuk a réz kristalyunkat egy kevés to-
luollal, ezzel el is készitettiik az els6 anyagunkat.
Attértiink az eurépium komplexiink el6allitasara.
Eurdpium-trisz(2,2,6,6)-tetrametil-3,5- heptadio-
natbol egy kevés salétromsavval eltavolitottuk az
oldallancokat, majd dikldrmetannal extrahaltuk
Gket, ezutan beparlassal eltavolitottuk az Eu(-
NO,),-rol a vizet (2. abra).

Megtisztitottuk az Eu(NO,) -ot, aztan trietil-amin-
nal, dibenzoilmetannal és etanollal Gjabb oldatot
készitettlink, majd megint felmelegitettik 80
fokra, egy 6rat allni hagytuk (3. dbra, 3.1 abra) és
a nap végén egy kettés falu folyékony nitrogén
taroldsara alkalmas Dewar-edénybe tettiik, hogy
lassan lehliljon, és szép kristalyokat kapjunk. A ke-
letkez6 sarga kristalyokat szliréssel tudtuk kinyerni
(4. dbra).

Ezutdn elkezdtiink a kemilumineszcenciaval fog-
lalkozni, azon beliil is az antracén alapu festékek
készitésével. Els6ként 9,10-bisz-fenilacetilén-ant-
racént szintetizadltunk. A gdmblombikjainkat egy
hépisztollyal felmelegitettiik, majd argon gazt ve-
zettlink beléjlik, hogy igy biztositsuk az inert at-
moszférat a reakcié végbemeneteléhez. Kimértik,
majd 6sszedntottik az alapanyagainkat. Ebben a
reakcidban a Sonogashira keresztkapcsolasi reak-

o 0o L EtOH N /
EuNOg);  * = OONTS - E«JN(?{ £
o ) v’ u\DBM

3 abra

3.1 abra Bepdrlds elétt

4. abra A tisztitott Eurdpium kristdlyaink

ciot alkalmaztuk. 9,10-dibrom-antracént, palladi-
um-bisztrifenilfoszfin-dikloridot ( [Pd(PPh,),CL] )
és egy kevés réz(l)-jodidot (Cul) feloldottunk ab-
szolutizalt tetrahidrofuranban, majd szintén szaraz
diizopropil-amint ontottiink a rendszerbe, majd
felfltottuk 80 fokra. Egy szép sarga oldatotot
kaptunk, melyhez szeptumon keresztiil csepegtet-
tik a fenilacetilént (5. dbra, 5.1 dbra). Itt nagyon
Ovatosnak kellett lennink, ugyanis a szakirodalom
szerint, ha egybdl hozzaadtuk volna a fenilaceti-
|ént, akkor egy robbandanyagot kaphattunk volna
festék helyett, aminek sem mi, sem a témavezetd-

ool
+ 2

Pd(PPh3),Cl, Cul

— (0
iPr,NH, THF

5.1abra A fenil-acetilén hozzdaddsakor
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ink nem oriltek volna. Emiatt aztan lassan csepeg-
tettlik hozza a reagenst egy ti segitségével. Mig
csepegtettlink, addig sem unatkoztunk, témaveze-
ténk beszamolt a jelenlegi kutatasardl, és réviden
elmagyarazta nekiink, hogyan is mérjiik egy Lewis-
sav er@sségét egy konjugalt aldehid segitségével,
és milyen témdkon dolgozik éppen.

Félretettiik a Sonogashira keresztkapcsolasi reakci-
Onkat, majd el6készitettiik a masik festékiink el6-
allitdsat. Ehhez Suzuki keresztkapcsolasi reakciot
kellett elvégezniink, amit egy bombaban hajtottuk
végre (6. abra). Ez vegyész nyelven egy nagyon
vastag falu lveg kapszulat jelent, melyben a szo-
kasosnal nagyobb nyomason is el tudjuk végezni a
reakcidkat. Miutdn elévettiik a bombakat, hépisz-
tollyal felmelegitettiik 6ket, majd nitrogén gdzt
vezettlink bele, hogy inert korilményeket biztosit-
hassunk a reakcidonk szdmara. Ezek utan bemértik
a megfelel6 alapanyagokat: 9,10-dibrémantracént,
fenilboronsavat, pallddium- tetrakisztrifenilfoszfint

Amig a reakcidk lejatszddtak, az el6z6 nap végbe-
ment Sonogashira reakcid utdmunkalataival kezd-
tlink foglalatoskodni. A lombikjainkat felhelyeztlik
egy rotdcids, vakuumdesztillacids készilékre, ami-
vel beparoltuk az olddszert, majd vékonyréteg kro-
matografiaval ellendriztik reakcidnk hatdsfokat.
A vizsgdlat sordn kiderilt, hogy nemcsak a tiszta
végterméket sikertlt elGallitani, hanem egy mdsik
olyan vegylletet is, amely kemilumineszcens tu-
lajdonsagokkal rendelkezik, csak mas szinl fényt
emittal az oxalatos reakciéban, mint az eredetileg
elGallitani tervezett 9,10-bisz-feniletinil-antracén.
Az el6allitott anyagunk eredetileg zold fénnyel vi-
lagitott volna, de a szennyez&dés miatt kés6bb kék
szin jelent meg. A jelenség igen latvanyosnak bizo-
nyult, ezért tisztitas nélkdl is alkalmaztuk az anya-
gunkat.

A negyedik napon minden reakciét sikerilt befe-
jeznlink. A Sonogashira-reakcié elemzését ezen a
napon tudtuk teljesen lezarni, és befejeztik a Suzu-

6. abra llyen egy ,bomba”

[Pd(PPh.,),], natrium-karbonatot és egy kevés vizet.
A szerves vegylleteket toluolban és tetrahidro-
furanban oldottuk fel, a natrium-karbondtot pedig
vizben. A bemérések utan a bombakba keveréba-
bakat tettink, majd felmelegitettiik ket 85°C-os
hémérsékletre. Ez a reakcid a palladium katalizator
nélkil vagy csak nagyon hosszu id6 alatt vagy egy-
altaldan nem ment volna végbe, azonban igy csak
hat 6rat vett igénybe a folyamat (7. dbra).

®
0
g

PA(PPLy),

Br oH
i
B\
SOOI
Na,CO4
Br

—_—

7. abra
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8. abra Bepdrlds

ki-reakciot. A reakcid nyers termékét bepdroltuk (8.
abra), majd a terméket szilikagéles oszlopon elva-
lasztottuk a nemkivanatos anyagoktdl. Az oszlopon
diklérmetannal mostuk at az anyagot, és kdzben
vékonyréteg kromatografidval ellendriztiik, hogy
az anyag athaladt-e a szilikagélen. Ezzel kozben a
hatasfokra is tudtunk kdvetkeztetni. Ez a reakcid a
Sonogashirdval ellentétben nagyobb hatdsfokkal
ment végbe. Beparlas utan oxalil-kloridos prébaval
ellendriztik, hogy a keletkezett 9,10-difenil-antra-
cén emittalja-e a kék fényt. A kisérlet sikerrel jart,
igy ezek utan elkezdhettiink készilni a masnapi mi-
niszimpoéziumra.

Az utolsé nap délel6ttjén elvégeztik az utolsé simi-
tasokat a prezentacionkon, majd el6készitettiik az



9-12 abra A bemutato el6tti el6késziiletek

el6adas alatt bemutatando kisérleteinket. Az elGa-
dason bemutattuk az 6sszes altalunk elkészitett ve-
gylleteket, és az altaluk keltett fényjelenségeket is
prezentalni tudtuk (9. — 12. dbra).

Eredmények

A kutatoétdbor igényes és jol felszerelt kornyeze-
tében eltoltott egy hét alatt megtanulhattuk a
szerves kémiai szintézis néhany alapvetd eszkozét,
madszerét és korilményét. Az el6allitott anyago-
kon keresztiil megismerhettiik a lumineszcencia
két alapvetd fajtajat, és tanulmanyozhattuk az
anyagok tulajdonsagait, s6t, a Sonogashira-reakci-
6ban még Uj anyagot (a képz&dott szennyez6dést)
is sikerilt felfedezniink.

i

13 dbra A csapat

Jovébeli tervek

Az eltoltott hét megszeretette vellink a kutatdk
életét, és ugy dontottink, hogy a kémia teriletén
szeretnénk tovabbtanulni. Erdekes lenne folytatni
a kutatdsunkat, mert Ugy érezzik, hogy ez az egy
hét kevés id6 volt ennek a témanak a részletes
kifejtésére.

Koszonjiik mind az MTA TTK vezetésének a lehe-
téséget, hogy a taborban részt vehettiink, mind
Lendvayné Gyérik Gabrielldnak (Gabi néninek)

a nagyszer( tabor megszervezését, és legféképp
a témavezetGinknek, Fegyverneki Danielnek és
Molnar Déanielnek, hogy egész héten foglalkoztak
vellink (13. abra).
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Liposzomds gyogysze
rendszerek elédllitasa\,

Damokos Kinga
Székely Miko Kollégium, Sepsiszetgyorgy,

Romdnia
/

Major Abel ‘k

Féldes Ferenc Gimndzium, Miskolc

Soti Mdrton
Egészségiigyi Kozépiskola, Zenta, Szerbia

A nanotechnoldgia napjainkban igen sok ter-
leten fellelhetd, igy a gydgyaszatban, azon belil
pedig a rakgydgyitasban is. Meglatasunk szerint
a liposzdmas gydgyszerhordozdk nagy szerepet
toltenek be, illetve fognak betdlteni a gyogyszer-
és kozmetikai iparban, hiszen rengeteg pozitiv
tulajdonsaggal rendelkeznek mind a ,, hagyoma-
nyos” gyogyszerformakkal, mind az , egyszer(”
szépészeti szerekkel szemben. Megeshet, hogy a
jovo altaldanos gydgyszerformaja ez lesz. Ahogy el-
indultunk a f6zetekt6l, forrazatoktél és oldatoktdl
a piruldk, kupok, majd tablettafélék és kapszulak
vilagaba, ugy |éphetilink 4t a modern liposzémas
nano-gyogyszerhordozék idejébe.

O OH 0

1. dbra A doxorubicin képlete

A rdkos megbetegedések ellen alkalmazhatd, elsé
PEGilalt (polietilén-glikolt tartalmazd) liposzémas
készitményt, a doxorubicin-hidrokloridot 1995-

ben szabadalmaztattdk az Egyesilt Allamokban, és

Caelyx néven kertlt forgalomba.

A hétre kit(izott célunk - ha szabad ilyen nagy
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szavakkal élnlink - egy generikus gyogyszer
elkészitése volt. A Caelyx-et prébaltuk leutanozni,
majd szdmos vizsgalati eljarasnak alavetni.

Roviden a liposzdmakrél

- Mik is azok a liposzémdk?
Olyan mikrovezikulak (bioldgiai eredeti
részecskék), melyek egy vagy tobb amfipatikus
lipid-kettGsrétegbdl allnak, magukba zarva egy
vagy tobb vizes ,rekeszt”.
Leegyszerd(sitve: ,,olyan kis zsakok, melyekbe
kiilonb6z6 anyagokat pakolhatunk, majd késébb
kicsomagolhatjuk azokat”.

2. abra A liposzéma (forrds: http://nol.hu/tud-
tech/20110430-nanoreszecskek_hordozzak_a_
hatoanyagot-1054951)



- Miért innovativak és egyben hasznosak
a liposzémas gydgyszerhordozd
rendszerek?

Ezek a nanorészecskék nagyon kisméret(iek,
és egyedi fiziko-kémiai tulajdonsagokkal
rendelkeznek. B6vebben ez azt jelenti,
hogy ugyanazon hatds elérésére csokken a
hatdanyag sziikséglet a kis méretiik miatt. Ez
azért is el6nyds, mert mar az altalunk haszndlt
doxorubicin-hidroklorid sem olcso, és mara
mar a koltséghatékonysag is egyike a fontos
szempontoknak. A mdsik nagyon lényeges
és fontos szempont, hogy kdnnyebben és
célzottabban lehet megvaldsitani a szervezetbe
juttatast, igy a gydgyszer csak az elérni kivant
szervben/szovetben halmozddik fel. Tehat a
liposzdmas készitmények a testben kevesebb
toxikus hatdst valtanak ki, vagyis ezzel a
modszerrel kikliszobdlheté a mellékhatdsok
jelent&s hanyada. Ezek mellett a liposzomak
természetazonos ,kapszuldknak” tekintheték,
mert lipidekbdl épilnek fel. Azaz olyan
természetazonos anyagokrdl van szo, melyek a
sejtmembrant alkotjdk. Ennek immunoldgiai,
illetve allergoldgiai szempontbdl van jelentGsége,
mivel nem valdszind, hogy a szervezet egy
olyan anyagot testidegennek tartana, amely
a szervezet alapvetd része. Fontos szempont,
hogy a gydgyszerhordozdk stabilak maradjanak
mindaddig, amig a vérben keringenek, és
megtaldljdk a tumoros sejteteket. A hatdéanyagot

3. dbra Vdkuumszadrito kezelése

4. abra Szereljiik az extrudert

magukban kell tartaniuk mindaddig, amig elérik
a célszovetet, ott aztan a szallitott hatéanyagot
teljesen ki kell engedjék magukbdl.

A munka leirdsa
A liposzomdk elkészitése és a hatdanyag betéltése

Mint minden kémiai kisérletet, ezt is beméréssel
kezdtik. EI&szor 6sszemértiik a megfelel
mennyiségl hidrogénezett szdjalecitint, a
koleszterint és a DSPE-PEG-2000-et (foszfolipidhez
kapcsolt polietilén-glikol), majd kloroformban
feloldottuk &ket. Ezt kdvetden rotacids vakuum
leparléval elpdrologtattuk az olddszert, és egy
éjszakan at vakuum alatt szaritd szekrényben
,pihentettiik”, hogy a maradék olddszer nyomok is
eltlinjenek beléle. Ekdzben elkészitettiik a tovabbi
munkalatokhoz elengedhetetlen puffereket.
Mdsnap a kiszaradt lipidfilmet ammadnium-

szulfat oldattal hidrataltuk, igy kialakultak a
kiilonb6z6 alaku, méret(, rétegld multilamellas
vezikulak, am ezek rosszul jellemezhet6
szerkezetiiknél fogva nem voltak alkalmasak
hatéanyag hordozasra. Ezért, hogy a szdmunkra
legmegfelel6bb hordozérendszert hozzuk |étre,
intenziv h6tornaztatasnak vetettiik ald oldatunkat
(a mintat 60°C-ra melegitettiik, majd -77°C-ra
h(tottik, ezt az eljarast hétszer megismételtik).
igy a liposzdmak szerkezetileg atrendezédtek, és
homogenizalédtak. Mindazondltal ezek a vezikulak
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tovabbra sem alkalmasak doxorubicin betoltésre,
hiszen méretik nem egységes. Az unilamellas
vezikulak kialakitasa végett volt sziikség az oldat
extrudalasara (lyukakon torténé atpaszirozasra,
amelynek sordn a liposzémak felbomlanak és

5. dbra Extruddlunk

Ujraalakulnak). A gyari eljarassal ellentétben
(mely nagyjabdl 80 nm-es lyukméretli membrant
alkalmaz), mi 100 nm-es membrant hasznaltunk.

Az extrudalt mintat szachardz-hisztidin pufferrel

|
| )
o .9 o

6. dbra A liposzomakészités lépései

atmosott Sephadex G-25-6s (szilika részecskéket
tartalmazé gél) oszlopon atcsepegtettiik, majd
a folyamat utdn az oszlopokat regeneraltuk.
igy lecseréltiik a liposzémaink koriil 1évé kiilsé

7. abra A kiilsé puffer lecserélése
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hisztidin—
X, szacharéz
\\ puffer

8. dbra A doxorubicin betéltésének
reakcidegyenletei

kozeget, és ezzel kialakitottuk az ammadnium
gradienst (kilonbséget), mely segitségével tudtuk
betdlteni a doxorubicint. 1,4 ml kész liposzomas
oldathoz 1 ml doxorubicint adtunk, majd
kiilonb6z6 idépillanatokban mintakat vettlink,
hogy nyomon kovethessiik a betdltédést, és
ebbdél meghatarozhassuk mennyi idd szlikséges a
legtobb hatdanyag bejuttatasahoz.

Vizsgalatok, eredmények kiértékelése

A lipidek bemérésétdl a betoltott liposzomak
elkészitéséig minden fazisban vettlink mintakat,
annak érdekében, hogy kés6bb kiilonféle
vizsgalatokkal nyomon kdvethessiik munkank
pontossagat és hatékonysagat.

Mintdk/ mérések:

9. abra A minta



10. dbra Fagyasztvatérés utdn készitett elektronmikroszkopos felvételek a mintdkrdl

Szerettlik volna tudni, hogy mennyi lipidet
vesztettlink el a mUveletek sordn. Ezért ismert
mennyiségl adagokat vettink ki a mintabol

a készités kiilonbozs [épéseinél: elGszor a
kloroformos lipidkeverékbdl, majd a pufferben
hidratalt mintabdl, végezetil pedig az extrudalast
kovet6en. A kivett mintakon Stewart-maddszerrel
lipid meghatarozast végeztiink. Ismert térfogatu
mintankhoz ugyannyi kloroformot adtunk, majd
kétszer annyi ammaodnium-ferrotiocianatot, és
alaposan 6sszeraztuk. A kloroformos fazisbél UV-
lathato spektroszkdpias mddszerrel hataroztuk
meg mintaink lipidtartalmat. Ezt kovet6en
kiszamithattuk, hogy a kiindulasi és az extrudalast
kovetsé mintank kozétt mennyi volt a kiilonbség.
Majd az extrudalt és betoltott mintat morfoldgiai
vizsgdlatoknak vetettiik al3, ill. a doxorubicint
tartalmazé mintan kioldddas prébat hajtottunk
végre. Erre azért volt sziikség, mert fontos hogy
tudjunk, hogy ténylegesen mennyi doxorubicint
tudunk betolteni, a hatéanyag milyen gyorsan
toltédik be, ill. mekkora hanyada jut ki.

Ahhoz, hogy kiértékelhessiik eredményeinket,
rengeteg Uj mszerrel kellett megismerkedntink.
Ilyen volt az els6k kozott alkalmazott fagyasztva
toréses transzmisszios elektronmikroszkdpia,
mellyel 6sszehasonlithattuk az eredeti és az
altalunk készitett liposzomak killemét. Ebbél a
vizsgdlatbdl megtudhattuk, hogy a mi hordozdink
nagyon hasonld szerkezetliek, mint a gyari
liposzdmak. Arra is fény derilt, hogy az eredetileg
gdémb alakunak elképzelt liposzémak betoltés
utan hosszukas alakot vesznek fel, mindezt a
doxorubicin ,rud alakd” gél kristalyai okozzak.

Ezek utan meg kellett hataroznunk a liposzomaink
méretét. Mivel biztosra kellett mennink, igy

kétféle vizsgalatot is végeztlink: dinamikus
fényszorast (DLS) és kisszogl rontgen szorast
(SAXS). A két eljarassal egy atlagos méretet
sikertlt megtudnunk:

Eredményeink azt mutattak, hogy a mi lipo-
szomaink nagyobbak, mint a Caelyx-ben Iévék,
erre az a magyarazat, hogy mi 100 nm-es pérusu
szirémembranon extrudaltuk a mintainkat.
Annak érdekében, hogy megtudjuk mi is van a kis
,uvegcséinkben”, a mintdinkat aldvetettiik Fourier-
transzformacios infravords spektroszkopia (FTIR)
szerkezetvizsgalatnak.

A SAXS mellett ez a vizsgdlati mddszer volt az egyik
legbonyolultabb, hiszen se teljes matematikai
ralatasunk, se gyakorlatunk nem volt ebben, de
szerencsére a kutatok mindig mellettink voltak,
és mindenben segitséget nyujtottak. Egyik
kutatotaborozo tarsunk, Joy Chatterjee utan
szabadon: ,ha egyszer vegyész leszek, majd ezeket
mind megértem”. Az eredményeket figyelembe
véve elmondhatjuk, hogy szerkezeti szempontbdl
is sikertilt a Caelyxhez egész hasonld készitményt
|étrehoznunk, azonban az nem egyértelmd,

hogy doxorubicin-szulfatot tartalmaznak-e
liposzomaink, mert kiderilt, hogy betoltetlen
(liposzéman kivil tartdzkodd) hatdanyag is
fellelhet6 bennik.
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A fent emlitett eljarasok mellett sokat hasznaltuk
a joval kdnnyebben megérthetd és kezelheté
UV-lathatdé spektrofotométert, melynek az
eredményeit kis segitséggel mi is ki tudtuk
értékelni. A vizsgalat soran Stewart- festékkel

megfestettiik a mintat, majd a mUszerbe
helyezve 485 nm-es hulldmhosszon leolvastuk A betoltési hatasfoknak 83 % (betdltési id6: 10

perc) adodott.

a fényelnyelést. A mennyiségi meghatarozds
érdekében kalibrald sort készitettlink ismert

e . Kioldéddsi probat is végeztiink, ellentétes puffer
mennyiség lipid bemérésével.

gradienst alkalmazva (NH4CI/hisztidin, kevertetés,
529C, 2h). Majd elvalasztva a kioldddott

A lipidtartalmak a kdvetkez6k: mennyiséget a liposzdmaktdl azt tapasztaltuk,
hogy gyakorlatilag a teljes mennyiség kijott bel6le
(kb. 100%).

A veszteség: kb. 20 %, mely a preparalasbdl és a
szlirésbél adodik.

Vizsgaltuk tovabba a doxorubicin betoltési
hatasfokat. Itt is szlikség volt kalibralé sor
elkészitésére ismert mennyiségl doxorubicinbdl. A
szabadon maradt (be nem zarddott) doxorubicint
el kell valasztani a bezarttdl, hogy pontos értéket
kaphassunk. Ezért méretkizarasos oszlopon
elvélasztottuk a mintakat, majd egy fellletaktiv
anyaggal (Triton X-100-zal) szétszedtik a
liposzdmainkat, hogy kiklisz6boljik a fényszdrast,
és meghatdrozhassuk a doxorubicin pontos
mennyiségét.

12. abra Higitds UV-ldthato spektroszkopids
meghatdrozdshoz

Osszegzés

A kutatotdborban eltoltott hét sordn sikerlt a
kereskedelmi forgalomban kaphatd Caelyxhez
hasonld gydgyszerhordozot elGallitanunk, és azt
széleskorlien tanulmanyoznunk.

Megtanultuk, hogy hogyan kell a mintdkat
szakszer(en preparalni. Néha olyan
meglepetésekkel is taldlkoztunk, hogy a mérleget
még az is befolyasolja, hogy be van-e csukva

az ajtd, de még a pipetta is sokkal korszer(ibb
volt az iskolai kémialaborban megismertnél.
Mindamellett, hogy megtanulhattuk az Uj

11. abra Infravérés spektroszkopia biztos kézzel eszkozok kezelését, meg kellett tanulnunk azt
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13. abra Doxorubicin betéltés kévetése az idében

is, hogy hogyan mérjlink pontosan olyan kis
mennyiségeket, melyeket a hétkdznapi életben
egydltaldan nem hasznalunk. Megismerkedhettiink
a liposzéma-készités technikajdval, az eljarashoz
szlikséges miszerekkel, analitikai mddszerekkel.

A munkank befejeztével kiértékeltik az
eredményeinket, és egy el6adas soran masokkal is
megosztottuk a hét sordn tapasztaltakat.

Készonetnyilvanitas

Nagyon halasak vagyunk témavezet6inknek,
Nagyné Dr. Naszalyi Livia és Dr. Szigyartd Imola
Csilla egész hetes munkdjaért, kedvességéért,
felkésziltségéért és tirelméért, hiszen az 6

segitséglkkel végezhettiik el a kisérleteket, és
tanulhattunk rengeteg Ujdonsagot. Tovabba
koszonjik Dr. Béta Attilanak, Wacha Andrasnak,
Dr. Mihaly Judithnak és Kiss Teréznek a vizsgalati
maodszerek megismertetését és az eredmények
kiértékelésében nyujtott segitséget.

Szeretnénk megkoszonni az MTA Természet-
tudomanyi Kutatokdzpont vezetGségének,

hogy részt vehettink az “AKI Kivancsi Kémikus”
kutatatotaborban, és ezaltal bepillantast
nyerhettiink a modern laboratériumok vilagaba,
valamint tovabbi szines és érdekes programokon
vehettlink részt a magyar févarosban. A tabor
elképzelhetetlen lett volna Lendvayné Dr. GyGrik
Gabriella nélkiil, aki mindvégig vellink tartott és
nagyon kedvesen kalauzolt benniinket.
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Célkittizés

A kutatotdbor egy hete soran lehet&séglink nyilt
arra, hogy kozelebbrél megismerjik, a bioldgiai
szempontbdl legjelent6sebb hatarfeliiletet,

a sejtmembrant. A sejt az él6vilag legkisebb
egysége. Szamos feladatot kell ellatnia, ezért
fontos, hogy valami biztositsa a kiilonb6z6
anyagok aramlasat a sejt belseje, vagyis a
citoplazma és a sejt kils6 kornyezete, az
extracelluldris tér kozott. Ezen anyagdramlas
zavartalan lebonyolitdsdban van szerepe a
sejtmembrannak.

extracellularis

cukor oldallanc-. \(
glikoprotein
glikolipid ™~

Xl

poléros fej (hidroﬂp—ﬁgﬁ"jfr
o

zsirsaviancok-— |
(hidrofob) “]

polaros fej (hidrofil) =~

foszfolipidek:

feheérjek
£ intracelluléris
~ koleszterin

1. dbra A sejtmembradn felépitése

A sejtmembran alapjat a kett8s foszfatidréteg
képezi, melyhez kapcsolédhatnak szénhidratok
(oligoszacharidok), valamint talalhatunk
fehérjéket a fellletén (periférias fehérje), a
foszfolipid rétegek kozott (integrans fehérje),
vagy akar at is érhetik a membrant, csatornaként
mUkddve. Ezek a fehérjék és szénhidratok

teszik egyedivé a sejtmembrant. Fontos

beéplil6 vegyllet a koleszterin, mely biztositja
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a megfelel6 merevségét. A legfontosabb
molekulacsoport mégis a foszfolipidek, hiszen
6k alkotjak a membran alapjat. A foszfolipidek
glicerinnek két zsirsavval és egy foszforsavval
képzett észterei. Amfipatikusak, tehat kettés
oldddasi tulajdonsaguk van. Az apolaris
(hidroféb) szénlancok egymas felé fordulnak,
mig a poldris (hidrofil) feji részik a két vizes
fazis felé (citoplazma, extracellularis tér) esik,
kialakitva ezzel a bioldgiai membranokat. Ennek
ismeretében, tovdabbgondolva, a foszfolipideknek
jelent@s szerepe van a gydgyszerkutatasban.
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2. abra Foszfolipidek



3. dbra Foszfolipidek kloroform oldatban

Példaul a haromdimenziés formajukban (vezikula,
liposzoma) el lehet juttatni hatéanyagokat a
szervezet karositasa nélkul rakos sejtekhez, hogy
ott helyileg fejtsék ki hatasukat (1. dbra).

Mi a kutatasunk soran kétdimenziés modelleket
készitettiink: mono- és kettGsrétegeket, majd
ezeket vizsgaltuk kiilonb6z6 mddszerekkel.

A rétegek készitése soran 3 féle foszfolipidet
alkalmaztunk: DSPC (disztearil-foszfo-kolin), DPPC
(dipalmitoil-foszfo-kolin) és DPPC-d62 (dipalmitoil-
foszfo-kolin alkil lancaiban deutériummal
helyettesitve) (2., 3. dbra).

Kisérleteink

Az emlitett foszfolipidek felhaszndlasaval
vizfelszini monorétegeket, illetve szilard hordozds
mono- és kettésrétegeket készitettiink. A
vizfelszini monorétegekrél 6sszegfrekvencia-
keltési szinképeket vettiink fel, és izotermakkal
jellemeztik azokat. A szilard hordozds
monorétegek és kettGsrétegek vizsgalatdhoz
infravoros mikroszkdpiat, illetve 6sszegfrekvencia-
keltési spektroszkopiat alkalmaztunk.

Langmuir filmmeérleg
A legtobbet hasznalt eszkoz a kutatétabor ideje

4. abra Langmuir filmmérleg

alatt a Langmuir filmmérleg volt, ugyanis ezzel
készitettiik el a foszfolipid rétegeket és vettlink
fel roluk izotermakat (4. abra). A filmmérleg f6
egysége a teflonkdd, amit kétszer desztillalt vizzel
kell feltlteni. A két gat feladata a viz felszinén
|évé lipid réteg egyenletes 6sszenyomasa, az
eréméré segitségével pedig az oldalnyomas
mértiik. Az er6mérére akasztott Wilhelmy-lemez
altal mérhet6 az oldalnyomas, ami nem mas,
mint a szabad vizfelszin és a vizfeliiletre felvitt
foszfolipid fellleti feszlltségének kiilonbsége (5.
abra). A megfelel§ foszfolipideket kloroformban
(CHCL) oldva, hig oldat formajaban cseppentettiik
mikrofecskendével a vizfelszinre.

Izotermak

A Langmuir filmmeérleggel Un. izoterma gorbéket
vettiink fel, amely az oldalnyomdst az egy
Cmolekuldra juté terilet fliggvényében dbrazolja.

5. abra Eréméré és Wilhelmy-lemez

A gatak segitségével a lipid réteg felszinét
csokkentettilk, igy az egy molekuldra jutd teriilet is
csokkent.

A kllonb6z6 anyagok izoterma gorbéi eltéréek,
ezaltal alkalmasak a monorétegek jellemzésére.

A vizfelszinre teritett lipid réteg tulajdonképpen
kétdimenzios. A lipid rétegnek kiilonboz6 allapotai
figyelhet6k meg, amelyek analégiat mutatnak az
altaldnosan ismert halmazallapotokkal.

Az izoterma gorbe azon szakaszan, ahol
legnagyobb az egy molekulara esé teriilet, a réteg
gdz allapotunak tekinthetd, rendkivil nagy a
rendezetlensége, és minimalis az oldalnyomasa.
Ahogy csokken a rendelkezésiikre 3ll6 teriilet, né
az oldalnyomas, és elkezd névekedni a molekuldk
rendezettsége is. A réteg folyadék allapotba kerdil.
A DPPC-nek érdekessége, hogy két folyadék fazisa
is van, az alacsonyabb rendezettség(i az expandalt,
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6. abra Langmuir-Blodgett mddszer

és a rendezettebb a kondenzalt. Amikor ezek
egymasba alakulnak, egy plato figyelheté meg az
izoterman.

Szilard hordozds rétegek elGallitasa

ElSszor foszfolipidet tettlink a vizfelszinre, amelyet
a megfelel6 oldalnyomason tartottunk, majd egy
kvarc prizmara vittlink fel Ugy, hogy a hordozét
lassan kiemeltik a foszfolipid rétegen at (6. abra).
Ezt az eljardst Langmuir-Blodgett mddszernek
nevezziik. A Langmuir-Blodget eljardssal szilard
hordozds monorétegeket tudunk késziteni.
KettGsréteg elGallitdsakor egy masodik
monoréteget vittlink fel az el6bbi hordozds
monorétegre. Ehhez a Langmuir-Schaefer eljarast
alkalmaztuk. Egy masik fajta foszfolipidbdl

egy Ujabb réteget tettlink a vizfelszinre, és

ehhez lassan, felllrél vizszintesen kozelitve
hozzaérintettilk a monoréteggel el6z6leg bevont
prizmat. A két foszfolipid réteg érintkezésekor
alakult ki a szildrd hordozds kettésréteg (7. abra).

7. dbra Langmuir-Schaefer modszer

Osszegfrekvencia-keltési szinképek

Méréseink soran egy masik eszkoz is nagy
segitséglinkre volt. Az 6sszegfrekvencia-keltési
spektrométer (réviden SFG) mikodési elve

a kovetkez6: két sugdrnyaldabot hoz létre, az
egyik egy szabad szemmel is lathaté, zold
nyalab, mely fix hulldamhosszu, a masik egy
hangolhatd, infravords nyalab. E két sugarat
ugy iranyitottuk, hogy a minta meghatarozott
pontjan taldlkozzanak, és igy a két sugarnyaldb
frekvenciajanak 6sszegével megegyezd
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frekvenciaju sugdr hagyta el a mintat (8. dbra).
Ezt a nyaldbot detektaltuk, ez alapjan készilt

a szinkép. A szinkép ott lesz intenziv, ahol az
infravoros sugar frekvencidja ugyanakkora, mint
egy funkcids csoport rezgési frekvencidja. igy
itt a molekulan beliili rezgéseket vizsgalhatjuk,
és a kirajzolt szinkép alapjan meghatarozhatjuk
a foszfolipideket alkotd, kiilonb6z6 rezgési
frekvenciaval rendelkez6 molekularészleteket.
Emellett a szinképek 6sszehasonlitasaval

a molekuldk rendezettségére is tudtunk
kovetkeztetni.

it

8. abra Osszegfrekvenciakeltési-spektrométer
mlikédési elve

SFG szinképek kiilonb6z6 oldalnyomasokon

A méréseket ugy végeztik, hogy az el6z6ekben
mar megismert modszerrel a Langmuir filmmérleg
felszinén DPPC monoréteget készitettlink, és

a két sugarnyaldbot ugy iranyitottuk, hogy a
filmrétegen taldlkozzanak. Toébb szinképet vettiink
fel kiilonb6z6 oldalnyomasokon (30 mN/m,
20mN/m, illetve 10 mN/m értékeknél), melynek
eredményét a 9. dbra mutatja. Ahogy lathato,
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nagyobb oldalnyomdasnal a rezgések intenzitasa is
nagyobb. Ez abbdl adddik, hogy az oldalnyomds
novekedésével nagyobb az egy adott feliiletre
jutd molekuldk szama, igy tébb molekula van a
sugarak daltal megvilagitott teriileten, ami noveli
az intenzitast. Ami még lathatd az abran, hogy

a legkisebb mért oldalnyomasnal a szinkép
intenzitasa jéval kisebb, mint varhatnank, ez azzal
magyarazhatd, hogy a molekuldk mar annyira
tavol keriltek egymastdl, hogy a rendezettségik
megvaltozott, kondenzalt folyadékallapotbdl
expandalt folyadékallapotba keriltek, ezaltal
joval kisebb jelet adva. A szinképek altal

kirajzolt csucsok hulldmszamanak ismeretében
meghatarozhatjuk a DPPC-ben szerepeld
kiil6nb6z6 molekulacsoportok rezgéseit, melyet
be is jeloltlink az dbran.
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10. abra Ugyanazon az oldalnyomdson felvett
DPPC-d62 (baloldali) és DPPC (jobboldali) monoré-
tegek szinképének ésszehasonlitdsa

Monorétegek SFG szinképének 6sszehasonlitasa

A kovetkez6kben két monoréteget készitettlink
30 mN/m oldalnyomas mellett, és felvettiik ezek
SFG szinképét: egy alkil [dancaiban deutériummal
helyettesitett DPPC-d62 monoréteget és egy
ugyanazon az oldalnyomason felvett DPPC
filmréteget. Amint a 10. dbra mutatja, nagyon
kiil6nb6z6 a szinképlik, a legnagyobb kiilonbség
az, hogy a két monoréteg szinképében mas-
mas helyen vannak a nyujtérezgések csucsai. Ez
a DPPC-d62 molekuldjaban lévé deutériumok
hidrogéntdl eltéré tomegébdl adddik, hisz a
deutérium a hidrogén azon stabil izotdpja,

mely tartalmaz egy neutront is, igy tdmege
kétszer akkora, mint a hidrogéné. Ez okozza

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor

azt, hogy a -CD, nyujtérezgések alacsonyabb
rezgési frekvencian detektalodnak, mint a -CH,
nyujtérezgések.

Infravoros szinképek

Az infravoros spektroszkdpia azon az elven
mukodik, hogy a mintankat infravoros sugarral
atvilagitjuk, ebbél a minta bizonyos frekvenciaju
sugarat elnyel, ami azt eredményezi, hogy

a mintaban taldlhaté atomokat nagyobb
amplitudoju molekulan belili rezgésre készteti.
Ennek a rezgésnek a frekvencidja megegyezik
az elnyelt sugdr frekvenciajdval, és a szinképben
ezen a frekvencian jelenik meg egy csucs. A
csucsok alapjan a mintaban talalhaté funkcios
csoportok beazonosithatdak, hiszen az adott
molekularezgések, vagyis a csucsok a molekulara,
illetve a benne Iévé funkcids csoportokra
jellemzéek.

Mi a DPPC-d62 oldatunkbdl készitettlink
monoréteget egy kalcium-fluorid lemezre (mint
hordozdra) Langmuir-Blodgett eljarassal. Ezt
vizsgdltuk az IR-mikroszkoppal. A szinképen

(11. dbra) szépen felismerhet6ek DPPC-
d62-ben taldlhatd metilén nyujtorezgések,

igy leellendriztik a monoréteg felvitelének
sikerességét.

-0.0005 +

Abszorbancia

-0.0010 +

T x T X T
2250 2160 2070

Hullamszam / cm’'

11. dbra DPPC-d62 monoréteg infravords-mikrosz-
kdppal felvett szinképe

Szilard hordozés kettGsrétegek szinképeinek
Osszehasonlitasa

Kétféle kettGsréteget készitettlink, mindkett6hoz
DPPC-d62 oldatot és DSPC oldatot hasznaltunk. Az
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12.a. abra Szildrdhordozds kettésréteg SFG-szinkeé-
pe (a hordozohoz kézel a DPPC-d62 réteg van)

elsé kett6sréteg készitésekor a szilard hordozdra
el&szor Langmuir-Blodgett eljarassal DPPC-d62
monoréteget vittlink fel, utana Langmuir-Schaefer
eljarassal felvittiik erre a DSPC monoréteget.

A masodik kettGsréteg elkészitésekor ugyanigy
jartunk el, csak el&szor a DSPC monoréteget vittik
fel a hordozora.

Ezeket az elkészitett kettGsrétegeket
Osszegfrekvenciakeltési-spektroszkdpidval
vizsgdltuk meg, a 12. dbrdn lathatdak a
szinképeik. A szinképeket a 2800-3000cm*
tartomanyban vettiik fel, ezen a tartomdnyon

a DSPC nyujtérezgései latszédnak, a DPPC-d62-
ben 1év6 nyljtérezgések nem, hiszen ezek az 11.
abran lathatdé mdédon alacsonyabb hulldmszamu
tartomanyban észlehetbek. Az els6 esetben
(12.a abra) tehat a hordozétdl tavol esd réteget
vizsgdltuk, a masodik esetben (12.b abra)

pedig a hordozéhoz kozel esé réteget. Ennek
kovetkeztében a két kiilonb6z6 kettGsrétegben
detektalt DSPC molekuldknak mas az orientacidja,
ami meg is latszik a két — egyébként eléggé
hasonlé — szinkép kilonbségein.
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12.b. dbra Szildrdhordozds kett6sréteg SFG-szinké-
pe (a hordozohoz kézel a DSPC réteg van)

Osszegfoglalas, kdszonet

A tdbor soran sikeresen vizsgaltunk DSPC-, DPPC-
, illetve DPPC-d62-bdél készitett sejtmembran
modelleket. Langmuir-mérleg segitségével
monorétegeket allitottunk el§, melyeknek
felvettlik az izotermait, illetve megvizsgaltuk

Gket 0sszegfrekvenciakeltési-spektrométerrel és
infravoros mikroszkdppal is, majd készitettiink
kett&srétegeket is, melyeknek 6sszehasonlitottuk
az 6sszegfrekvencia-keltési szinképeit. Kézelebbrél
megismertlik ezt az igen érdekes hatarteriletet,
bepillantast nyerhettiink a fellletkémia
tudomadnyaba, illetve megismerhettiink kiilonb6z6
érdekes mérémUszereket, mindezt egy nagyon
kellemes tarsasagban eltoltott hét alatt.

Ezt a csoddlatos élményt Keszthelyi Tamas

és Mihdlyi Judith faradtsagot nem ismeré
munkajanak koszonhetjlk, akik az egész hét

soran tdmogattak és segitettek nekiink. Kilon
kdszonjik Lendvayné Gyérik Gabriellanak,

hogy lebonyolitotta a délutani programokat

és megszervezte a tabort. llletve kdszonjik
mindazoknak, akik nélkil nem johetett volna létre
ez a fantasztikus tabor.
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Aran}}(l)-tartalmd oriasmolekulak

Horvdth Jozsef Aron
Bolyai Jénos Gyakorlé Altaldnos Iskola és Gim-
ndzium, Szombathely

2015. junius 28. - julius 4. kozott lehetbséget
kaptam arra, hogy részt vegyek az ,,AKI kivdncsi
kémikus” elnevezés(i kémiai kutatétaborban. A
tdborban t6ltott hét alatt Kiss Timedval dolgoztam
egyutt. Kutatdsunkat az MTA Természettudomanyi
Kutaté Kdzpont Szerves Kémiai Intézetének
Szupramolekuldris Laboratériumaban Marsi
Gdbor, Jobbagy Csaba és Dr. Dedk Andrea
vezetésével végeztik. A szupramolekularis kémia,
amelybe betekintést nyertlink, a kémia egyik Uj és
folyamatosan fejl6d6 aga.

A szupramolekularis laboratériumban olyan
driasmolekuldkat allitanak el§, melyekbe

az aranyat koordinativ kotésekkel épitik

be. Az igy kapott molekuldkban Iévé arany
atomtorzsek kozott aurofil kotés jon létre,

mely specidlis tulajdonsagokat eredményez.

A kotéstavolsag kisebb, mint az atomok van

der Waals sugarainak az 0sszege, erdssége

pedig a hidrogén-kotés erGsségéhez mérhetd.

Az arany(l)-tartalmu dridsmolekulak rendkivil
sokszintiek. Szerkezetiikb6l addddan legtdbbjuk
lumineszcens molekula, igy képesek az elnyelt
UV fényt hosszabb hulldmhosszu fénnyé
alakitani, ami a lathato fény tartomanyaba esik.
Az igy kisugdrzott fény hullamhossza az anyag
szerkezetétdl figg, amely kdnnyen megvéltozhat.
Oldészer g6zok hatasara, mechanikai hatdsra vagy
eltérd kristalyositasi kortiilmények miatt is mas
és mas hullamhosszu fényt sugaroznak ki. Ebbdl
addddan nagy jovét josolnak nekik szenzorként

a nanotechnoldgiaban. Molekuldik kozott hatd
masodlagos kolcsonhatdsok konnyen felszakadnak
mechanikai hatdsra (pl. Gtés). Képzeljik el,

ilyen anyagot alkalmazva mennyivel kevesebb
vev6t tudndnak atverni pl. az autdkereskeddk. A
vevének csupdan annyi lenne a dolga, hogy egy

UV lampdval atvilagitja az autdt. Itt a festés sem
tudja eltakarni az ilyen vegylletek megvaltozott
luminesszencidjat, aminek az oka karcolds vagy
Utkozésbdl eredd sériilés lehet. Az dltalunk rendelt
arukat ugyanigy ellendrizhetjik egy UV lampa
segitségével. Mivel olddszer gézoket, illetve
kilénb6z6 gdzokat is luminesszencia valtozassal
jeleznek, a szenzor m(ikddéséhez csak az kell,
hogy a megfelel6 vegylileteket UV lampdval
megvildgitsdak. Az MTA-ban dolgozd kutatok
arany(l)-tartalmu vegyuletek el6allitdsdval és
tulajdonsagaik tanulmdnyozasaval foglalkoznak.
Az igy kapott kutatdsi eredményeket feltehetéen
csak késébb hasznositjak majd. A fent emlitett
elképzelések megvaldsitdsdhoz az is kell, hogy
ezen vegylletek nagy mennyiség( elGallitasa
gazdasdgos legyen, és ara megkozelitse azoknak
az eljarasoknak az 4rat, amelyeket jelenleg
haszndlnak.

Célunk a tdborban eltoltott hét alatt az arany-
xantphos-nitrat tobbféle médon torténd
el6allitasa és az igy nyert kiilonb6z6 szerkezet(i
modosulatok vizsgalata volt. Az arany-xantphos-
nitratot, hdrom anyag reakcidjdval allitottuk el6:
dimetil-szulfid-arany(l)-klorid ((Me,S)AuCl),
xantphos (4,5-Bis(diphenylphosphino)-9,9-
dimethylxanthene) és ezust-nitrat (AgNO,). A
dimetil-szulfid-arany(l)-klorid a taroléedény
felnyitdsa utan a levegé hatdsdra felbomlik
dimetil-szulfid gdzra és arany(l)-kloridra, amelyben
az arany koordinative telitetlen ( Lewis-sav), mig
a xantphosban |évé 3 vegyértékl foszforatomok
képesek a nem koté elektronparjukkal kotést
[étesiteni (Lewis-bazis). A kivant molekula
|étrehozasanak érdekében el kellett tavolitani

a klorid ionokat. Az eziist-nitrdt hozzdadasaval
eltavolitottuk a kloridionokat, és olyan anionra
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cseréltiik, amelyekkel az arany(l) atomok nem
|étesitenek dativ kotést. A klorid ionok az ezlist
ionokkal csapadékként kivaltak a rendszerbél. A
[étrejott molekuldban az arany atomtorzsek két
dativ kotést |étesitenek foszforatomokkal és egy
aurofil kotést egymadssal.

ElGszor oldatfazisban reagaltattuk a kiindulasi
anyagokat. Bemértik a reagenseket: 0,151 gramm
dimetil-szulfid-arany(l)-kloridot, 0,295 gramm
xantphost és 0,087gramm ezlst-nitratot, tovabba
kimértiink 15 ml dikldr-metant. A dimetil-szulfid-
arany(l)-kloridot tartalmazé fioldba keveré6t
helyeztlink, és kb. 5 ml diklér-metant adtunk
hozza. Ezutdn kevertetés mellett hozzaadtuk a
xantphost. Az ezlist-nitrat tartalmu f6z6poharba
keverdt helyeztiink, majd felontottliink annyi
diklér-metdnt, hogy az ellepje a keverét.
Kicseréltiik a kevertet6n a fiolat a f6z6poharral,
majd a fiola tartalmat betoltottik a f6z6poharba.
Hozzaontottik a maradék diklor-metant, és
lefedve kevertettiik. Az elegyet 6t 6ran keresztul
kevertettik, majd hozzaadtuk a cellitet, ami a
fellletén megkoti a szennyez6déseket és a nem
kivant melléktermékeket, azutan szdrtik. A
szlirlet egyik részletére egyszeres, mig a masodik

1. dbra

2. dbra
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részletéhez kétszeres mennyiség( dietil-étert
rétegeztlink. Az éter kiszoritotta oldatabdl

az arany-xantphos-nitratot, amely mdsnapra
kikristalyosodott. Amikor egyszeres mennyiségl
étert adtunk a szlrlethez, akkor narancssarga
kristalyokat, amikor kétszeres mennyiségd
étert, akkor kék kristalyokat kaptunk (1. abra).
A bal oldalon a kristaly amorf médosulata
(narancssarga), a jobb oldalon a kék kristalyok
lathatok.

A tobbféle médosulat Iétrehozdsanak érdekében
a labormunka masodik napjan atkristalyositottunk
0,23 gramm arany-xantphos-nitratot. Feloldottuk
10 ml diklér-metdnban, tiz percig kevertettiik,
majd kevés cellitet adtunk hozza. Tovabb
kevertettik, majd 15 perc elteltével sz(irtiik.

A szlirlet két részletére egyszeres és kétszeres
mennyiségl étert rétegeztiink, majd hagytuk

az arany-xantphos-nitratot kikristalyosodni.

Az atkristalyositasbdl szarmazd minta, féleg

kék helyenként sarga, feltehetéen a viznek
koszonhetSen (2. abra).

Mint ahogy azt az elsé szintézisnél
megfigyelhettilik, az oldatfazisban torténé
el6allitas akar hat 6rat is igénybe vehet. A
kovetkez6kben egy olyan elallitasi modot
alkalmaztunk, amely ezt az id6t leroviditheti
mintegy negyven percre. Ez a reakcié azonban
nem oldatban, hanem féként szilard fazisban
zajlik, minimalis olddszer jelenlétében. Egy

tiz milliliteres achat tégelybe toltottiik adott
tomegl dimetil-szulfid-arany(l)-kloridot és a
xantphost, majd 80 mikroliter diklor-metant,
ezutan 5 percig razattuk golyés malomban. Ot
perc utan a koztitermék szine sargas fehér volt
(lathaté fényben), mig (365 nm-es) UV fénnyel
megvilagitva intenziv kékeszold szind volt. Ezt
kovetéen hozzaadtuk 80 mikroliter diklor-metant
és 0,087 gramm ezUst-nitratot, majd ismét 6t
percig razattuk. A reakcié utan visszamaradt
keverék sotétsziirke szind volt. UV fényben pedig
halvanykék. A tégelyeket kikapartuk és az anyagot
feloldva 30 milliliter diklér-metdanban kevergettiik
és hozzaadtunk egy kis cellitet. Sz(irtlik, majd a
szlirlethez hozzaadtunk haromszoros mennyiségi
dietil-étert. Az igy keletkezett csapadékot
lesz(irtlik és szdradni hagytuk (3. abra).

Létezik egy gyorsabb mddszer is az arany-
xantphos-nitrat kikristalyositasara. Ehhez az
eljarashoz rotat haszndltunk mely az oldatot



3. adbra 5. dbra

tartalmazé lombikot forgatja egy vizzel teli megvaltoztathatja a kapott mddosulat
tartalyban, ahol a viz hGmérsékletét az olddszer milyenségét. Ha az erre a célra hasznalt
forraspontjara allitottuk be (4. dbra). Az 5. dbra f6z6pohar aljan karcolds, repedés vagy gyartasbol
a rotas kristalyositds eredményét, az amorf szarmaz6 egyenetlenség van, akkor ott indul
maodosulatot mutatja. meg a gocképzbdés leggyorsabban ez pedig a
Annak érdekében, hogy biztosak legylink abban, narancssarga szin(i amorf mddosulat kialakuldsat
hogy a reakcidk végbementek, infravoros eredményezi. Ugyancsak amorf mddosulat
spektroszkdpiaval vizsgaltuk a reakcidk utdn keletkezett, amikor az arany-xantphos-nitrat
keletkezett termékeket. A mérési eredményeket gyorsan valt ki az oldatbdl. Amikor gyorsan
kiértékeltiik az OMNIC szoftverrel, és a rétegeztiink dietil-étert az oldatdra vagy feleannyit
spektrumbdl beazonositottuk a kiillénb6z6 rétegeztlink, az arany-xantphos-nitrat gyorsabban

csoportokat. A NO," ion rezgéséhez tartozo csucs
jelenlétébdl arra a megallapitasra jutottunk, hogy
a reakcié végbement.

1435

6. abra
1.04
0.9 4
0.8 |
4. 4bra e
E 05 —— Amorf médosulat
Két mintat emisszids szinképelemzésnek vetettiik E
ald, amely megmutatta, hogy az egyes hullamhossz 2 Z;
tartomanyokbdl mennyit nyelnek el, illetve vernek 0z
vissza a mintak. 01
S e i P P
Ahogy lathattuk, az arany-xantphos-nitrat Hullamhossz, nm
kikristalyositasat nagy 6vatossaggal kell
végrehajtani, hiszen rengeteg tényezd 7. abra
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valt ki az oldatbdl igy ismét amorf mddosulat Ujat tanultunk, 4j médszereket és eszkdzoket

keletkezett. Amikor kétszeres mennyiség( dietil- ismertink meg. Szamos U] ismerdst, illetve

étert rétegeztlink rd, rendszerint kék kristalyok baratot szereztlink. A kémia iranti rajongdsunk
keletkeztek, néhany viszont sarga lett, ami viz és érdekl6désiink hatalmas l6ketet kapott, igy
jelenlétére utal. a kovetkez6 tanévben ujult erével széllhatunk

A tdborban t6ltott hét alatt mindketten rengeteg harcba a legjobb egyetemekre vald bekerilésért.

A tdborban toltott id6 alatt megismerkedhettiink
a kutaték mindennapjaival. A labormunka soran
szerzett tapasztalatok, illetve ismeretek nemcsak
az egyetemen, hanem a megfelel§ munkahely
megszerzésében is nagy segitséglinkre lehetnek.
Rengeteget kdszonhetlink Marsi Gabornak,
Jobbdgy Csabanak és Dr. Deak Andrednak amiért
figyelmuiket és idejlket aldoztak rank, illetve
amiért ilyen feledhetetlenné tették a taborban
toltott hetlinket. A tabor szervezéséért és a
szabadid&s tevékenységek lebonyolitasaért
szeretnénk koszonetet mondani Lendvayné Dr.
Gy6rik Gabriellanak, hiszen kézremUkodése nélkul
nem johetett volna létre a tabor.
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Csanddy Lili
Dedk Téri Evangélikus Gimndzium, Budapest

Engelbrecht Patricia
Tatai Reformdtus Gimndzium

Ezen a nyaron az egykristaly rontgendiffrakcidval
mint szerkezetmeghatarozé mddszerrel
ismerkedhettiink meg. Ez egy hatékony
szerkezetmeghatarozasi mddszer, meg

tudjuk allapitani az anyag atomi 6sszetételét

sz

< sz

és kotésszogek értékeit). Kiralis anyagok
esetén az abszolut konfigurdcido meghatarozasa
is lehetséges a mddszerrel. Végliil pedig a
masodlagos kotésekrdl (hidrogénkotésekrdl, i
kolcsonhatasokral) is pontos képet kapunk a
mérések utan.

A médszernek vannak hatranyai is, mint példaul
az, hogy viszonylag draga és nagy a muszeres,
illetve emberi eréforras igénye, tovabba
egykristdly el6allitdsa nem mindig lehetséges.

Ez a fajta szerkezetmeghatdrozé mddszer csak
szilard fazisu mérésekre alkalmas. Azonban ez az
egyedili médszer, mely atomi felbontasu képet ad
az anyagrol.

A méréshez egykristdlyra van sziikség, és

ennek el&allitasa is nagyon iddigényes része a
rontgendiffrakcids szerkezetmeghatdrozasnak. A
mérés elvégzéséhez j6 minbségl, lehetbleg kevés
racshibaval rendelkez8 egykristdlyra van szikség.
A mérés korilbelll egy napig tart.

Ezzel a mddszerrel meghatdrozhatd a kristalyt
felépitd alapvet6 , épitéelem”, az elemi

cella. Az elemi cella az egykristalyon beldli
legkisebb egység, melyet a tér 3 irdnyaba

eltolva felépithetjik a kristalyt. A mérés soran
megallapitjuk a kristaly feléplilését meghatdrozo
szimmetridkat is.

nk krist&lyokﬁ -
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1. dbra. A hét kristdlyrendszer.

Hét kristalyrendszert kilonboztetlink meg (1.

abra)

o Kbbos, mely Iényegében egy kocka, minden
oldala egyenl6 és minden szoge 90°.

e Tetragonalis, amely egy négyzet alapu hasabnak
felel meg. Ez abban kilonbozik a kobostél, hogy
csak 2 oldala egyenl, de a szogei 90°-osak.

e Rombos, ami egy téglatest, melynek minden
szoge 90° és minden oldala kilénb6z6
hosszusagu.

e Trigonalis, melyben minden oldal egyenlé
hosszu, és az oldalak altal bezart szogek is
azonosak, de nem 90°.

e Monoklin, melynek minden oldala kiilonb6z6
hosszusagu és két szoge 90°, a harmadik viszont
nem egyenld 90°-kal.

e Hexagondlis, amely egy szabalyos hatszog alapu
hasab. Alapjan 120°-os szogek vannak, a tobbi
szoge pedig 90°.

e Triklin, amelyben minden sz6g és oldal
kilonboz6.

A munkankat egy klopamid nevd szerves

vegyllettel végeztiik (2. dbra). Errél az anyagrol

megtudtuk, hogy gydgyszerként hasznaljak,

vizhajto gydgyszerek hatdanyagaként. A
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szerkezetét még nem hatdroztdk meg, ligyhogy
nagy munka vart rank. Izgalmas volt a mérés

is, hiszen nem tudtuk pontosan, hogy milyen
térszerkezete lehet, mivel a meghatarozasat még
soha senki nem tette meg el&ttiink.

Egykristaly elGallitasa

Els6 1épésként a méréshez egy szabalyos
egykristdlyt kellett néveszteniink. Ehhez pedig
meg kellett taldlnunk azt az oldészert, amelyben
megfelelGen oldddik az anyagunk. Mivel a

HaC
o) o) .
g N
0= NH™
HoN HsC
Cl

2. abra. A klopamid molekula szerkezeti képlete.

klopamid tartalmaz mind poldris, mind apolaris
csoportokat, igy a megfelel6 oldészer megtaldlasa
is nagy feladat volt. Az egykristaly el6allitasnal

az a megfelel6 olddszer, amiben az oldani

kivant anyag csak kdzepesen jol oldédik. Ha az
olddszer nagyon jol oldja a vegyiiletet, akkor a
kristdlyosoddsa sokkal nehezebben indul meg, és

sok goc keletkezik, sok kisméret( kristaly képzédik.

Ha pedig rosszul oldja az oldészer a hatdanyagot,

akkor a kristalynévekedés folyamata tul gyors,
és nem lehet egységes egykristalyt nyerni az
oldatbdl.

Oldészer Mennyiség Oldhatosag
Metanol 0,2 ml Jo
Ammoniaoldat 0,6 ml Kdzepesen jo
Aceton 0,45 ml Kozepesen jé
Ecetsav 0,6 ml Kozepesen jé
DKM 1,1 ml Rossz
Etil-acetat >1 ml Nagyon rossz !!
Viz >1 ml Nagyon rossz !!

1. tablazat. Olddddsi kisérletek kiilénb6zé
olddszerekben. A tabldzat mutatja a 1,5 mg
klopamid felolddsdhoz sziikséges olddszer
térfogatokat.

A kristalyositast ugy kezdtik, hogy minden
egyes ampullaba 1,5 mg klopamidot tettlink és
megprobaltuk a lehetd legkevesebb olddszerben
feloldani. Ha kellett, az oldddast ultrahangos
flrddvel is segitettiik. Kovetkeztetésképpen azt
vontuk le, hogy a klopamid kozepesen polaris
olddszerekben oldddik jol, és azon belil is a
protikus oldészerekben, amik proton leaddsara
képesek. Ezutan az ampulldkat parafilmmel
befedtiik, néhany aprd lyukat szdrtunk a
tetejére, evvel szabalyoztuk az olddszer parolgasi

3. abra. A klopamid kristdlyok mikroszkopos képe.
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rontgen

a diffraktalt sugarzas
(b) altal keltett foltok
egykristaly

direkt sugér

I —
|

Rontgen kollimator

sugarforras

fotografikus lemez

4. abra. A rontgendiffrakcio elmélete: (a) a
réntgensugdrzds keletkezése, (b) a berendezés
elrendezése, (c) a beesé és visszavert sugdrzds
interferencidjanak geometriai megjelenitése.

sebességét. A klopamidot 7-8 féle olddszerbdl
probaltuk meg kikristalyositani (1. tablazat), lassu
parologtatassal éjszakara a fiilke alatt hagytuk.
Mdsnap mikroszkdp alatt is megnéztiik az

0sszes ampullat. Mindegyikben megindult a
kristalyképz6dés, de csak két ampulla volt, amiben
mérésre alkalmas méret( kristalyokat is talaltunk
(3. dbra). Ezeknek egységességét polarizacios

5. abra. Az egykristdly réntgendiffrakcios
berendezésrdl késziilt kép.

szlir6vel ellatott mikroszkdp segitségével
vizsgaltuk, és talaltunk jonak tlné kristalyokat, de
ezeknek a mérete nem volt megfelel§ a méréshez,
ugyanis a mérésre szant egykristaly egyik oldala
sem lehet rovidebb mint 0,1 mm, és nem lehet
hosszabb mint 0,5 mm. Az ammodniaoldatban
talaltuk meg a mérésre legalkalmasabb
kristalyokat, de nem volt egy kristaly sem, ami
megfelelt volna a kivant paramétereknek, ugyhogy
le kellett vagnunk bel6lik. Kett6 egykristalyt
vagtunk: egy kisebbet és egy nagyobbat,
mindkett6t egy-egy mintatartd hurokra tettiik,
amelyen Paratone olajjal rogzitettiik.

A rontgendiffrakcio rovid elmélete

A diffraktométer rontgencsovében lgy keletkezik
a rontgensugar, hogy vakuumban a katodbol
(wolfram) nagy fesziiltség hatdsara kilép egy
elektron, ami felgyorsul és beleltkozik az
anddba. Ennek okan az andd (réz) K-héjardl
kilokédik egy elektron, amely egy, az L-héjon |évé
elektronnal potlédik (4.a dbra). A két héj kozti
energiakiilonbség sugarzas formajaban tavozik,

és ez az energia a rontgensugarzas hulldmhossz
tartomanyaba esik. A mérés ugy zajlik, hogy a
rontgensugarat atvezetjik egy kollimatoron,
amely a kristalyra fékuszalja a sugarakat (4.b
abra). A centralt sugarak korilbelll 97%-a athalad
a kristalyon, és elnyel6dik a direkt sugarfogdban,
de a maradék 3%-a szérddik a kristalyban Iévé
atomok elektronfelhgjén, ezt detektaljuk, an.
reflexids képet kapunk. A sotétebb foltok az egyes
sikseregekrdl sz6rodo, egymast erésit6é sugarakat
jelzik (4.b abra). A sotétebb foltok ott jelennek
meg, ahol a Bragg-egyenlet teljesiil, azaz ahol a
hulldmok utkilénbsége megegyezik a hulldmhossz
egész szamu tobbszordsével (Bragg-egyenlet:
nA=2dsinB, ahol A a hulldmhossz, d a racssikok
tavolsaga, O pedig a beesési szog, 4.c dbra). Az
egykristdly rontgendiffrakcios berendezést az 5.
abra mutatja.

Mérés

A mérést a kristaly mindségének tesztelésével kell
kezdeni. Megallapitjuk, hogy az altalunk optikai
mikroszkdp és polarsz(rd segitségével kivalasztott
kristaly tényleg alkalmas-e mérésre. A tesztelés
soran megnézzik, hogy megfelel6-e a szorasi

kép, és ebb6l mar meg tudjuk hatdrozni az elemi
cellat. A tesztelés alkalmadval csak néhany reflexids
képet készitliink (altaldban 4 darabot), hogy
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[assuk, a kristdly tobb irdnybdl is megfeleld szorasi
képet ad-e. A teszteléskor kapott eredményeink
felhaszndlasaval mar 6ssze tudjuk allitani a
mérési stratégidt. A mérési stratégia megadja,
hogy a kristaly 6sszes reflexidjanak kiméréséhez
hogyan kell forgatnunk a kristalyt, hany képet

kell készitenlink kilonb6z6 irdnyokbdl. A mérési
stratégiahoz tartozik a kristaly helyzetét leird,
elforgatasat jellemz6 x, ¢ és w sz6gek megadasa
és a mérési id6 kiszamitasa. Az altalunk végzett
mérés a kikristalyositott klopamidon 6sszesen 22
oran keresztil zajlott (kordlbelll 200 kép készult).

Kiértékelés

Minden méréshez hozzatartozik a kiértékelés,
igy természetesen az altalunk végzetthez is.

A kiértékelés azzal kezd6dik, hogy kiilonb6z6
sikseregekrdl visszaver6dé reflexiok helyét és
intenzitasat meghatarozzuk, melybél az elemi
cella pontos értékeit és a molekulaszerkezetet
is kiszamoljuk. Az atomi poziciok megallapitdsa
utan a szerkezeti modell finomitasara is szlikség
van. Mindezek utan egy szoftver segitségével
megjelenitjik a molekulat, és feltérképezzik
benne a masodlagos kélcsonhatasokat.

Sajat eredményeink: elemi cella oldalak:
a=14,639 A, b=9,525 A, c=24,756 A; szogek:
a=90,00°, b=100,99°, g=90,00° .

A vizsgalt kristalyunk egy monoklin cella, ami azt
jelenti, hogy minden oldala kiilénb6z6 hosszu és
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6. abra. A klopamid molekula (a) elemi celldja és
(b) a kristdlyaban taldlhato lregek (sdrga gémb)

két szoge 90°, a harmadik viszont nem egyenlé
90°-kal. Az elemi cellaban 8 molekula van (6.a
abra). Kiértékeléskor még azt is észrevehettlik,
hogy az altalunk vizsgdlt kristaly szerkezetében
Uregek taldlhatdk (dbran sarga gombaok), és ezek
az Uregek olddszert tartalmaznak (6.b abra). igy
kaptuk meg a rontgendiffrakciés mérés soran

a molekuldk és olddszerek elhelyezkedését a
kristalyban.

K6szénet nyilvanitas

Szeretnénk koszonetet mondani a Magyar
Tudomanyos Akadémia, Természettudomanyi
Kutatékozpontjanak, hogy helyet, eszkdzoket
és lehet8séget biztositott nekiink a kutatasi
gyakorlathoz. K6szonjiik szépen Lendvayné
Gy6rik Gabriellanak, hogy egész héten olyan
sok figyelemmel halmozott el minket, és, hogy
megszervezte és lebonyolitotta az egész tabort.
Végil pedig hatalmas kdszonettel tartozunk
témavezetbinknek: May Néranak, Holczbauer
Tamasnak, Gal Tamasnak és Bombicz Petranak.
Koszonjuk ezt az elképeszté és felejthetetlen
hetet.



Fehértoi-Nagy Lili
ELTE Apdczai Gimndzium, Budapest

Bevezetés

Az idén hetedik alkalommal megrendezett AKI
Kivancsi Kémikus kutatétabor keretén beliil
egy hétig dolgozhattunk egyltt az MTA TTK
vegyészeivel, és lehetdséglink volt egy rovid
projektet elkésziteni kiilénféle témakban. En a
Polimer Kémiai Kutatdcsoport laboratériumdaban
dolgozhattam Ddvid Borbdldval, a budapesti
Karinthy Frigyes Gimnazium tanuléjaval,

ahol szuperabszorbens polimerek kiilonb6z6
tulajdonsagait vizsgaltuk. Munkdnk soran
el6allitottunk egy ilyen polimert, majd
kiil6nb6z6 vizsgdlatok soran dsszehasonlitottuk
tulajdonsagait egy ipari mintaéval.

A kutatas témadja

A szuperabszorbens polimerek (SAP-ok) olyan
driasmolekuldk, amelyek nagy mennyiségi

vizet (akdr tomegiik tobb szazszorosat) képesek
magukba szivni és magukban tartani. Igen széles
korben felhasznalhatdk: mez6gazdasagban
paratartalom-szabdlyzasra, és optikai rostok
készitésére is hasznaljak, de legfontosabb
szereplik a pelenkdk és tisztasagi betétekben a
nedvszivas. Itt Iényegesek lehetnek a polimer
kiil6nb6z6 kémiai, illetve fizikai jellemzdi,
ilyenek példaul a polimer nyomas alatti
nedvfelszivoképessége, a termékben a monomer
és a polimer aranya, vagy a gélerGsség. Ezek
javitdsdra és valtoztatasara kiilonb6z6 moédon
lehet varidlni a polimer el&allitdsahoz hasznalt
korilményeket.

Ezek az anyagok altaldban natrium-hidroxiddal
részben semlegesitett poliakrilsavbdl késziilnek,
kutatdsunk sordn mi is ilyen 6sszetételd SAP-ot
allitottunk eld, és vizsgaltunk.

Kisérleti rész
i) A polimer elGallitasa

A recept alapjan az elsé |épés az akrilsav (1a. dbra)
részleges semlegesitése volt, melyet natrium-
hidroxiddal vald kevertetéssel értlink el. Akrilsav
és natrium-hidroxid vizes oldatait 6sszekevertik,
igy tortént a részleges semlegesités. A
polimerizacidban, amely egy inverz szuszpenzids
polimerizacid, kdlium-perszulfatot (1b. dbra)
hasznaltunk inicidtorként, és N,N’-metilén-
bisz-akrilamidot alkalmaztunk keresztkot6ként

a térhalds szerkezet elérésének érdekében.
Tenzidként natrium-dodecilszulfatot (1c. dbra)
haszndltunk, szerves (apolaros) fazisként pedig

hexant.
1
HO™ ~O

1a abra Akrilsav molekula

i i
KO-§-0-0-§-0K
! 0

1b abra Kdlium-perszulfat

N

/\/\/\/\/\/\o’s‘ONa

1c abra Ndtrium-dodecilszulfat

A reakcid sematikus egyenlete a 2. dbran lathato.
Az oldat refluxoltatdsa utan inert kbzegbe helyezve
egy oOraig 60 fokon, majd egy 6rdig 72 fokon folyt

a polimerizacié. A polimerizacidhoz hasznalt
laborberendezések a 3. abran lathatok.
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3 Az olddszert vakuumbeparlassal eltdvolitottuk,

o NaOH a polimert metanollal atmostuk, majd leszrtik,
1 . (N“ Kﬁ:ﬁgs és 50 fokon egy éjszakan keresztiil szaritottuk.
HO™ Yo NH Hexan A polimert sikerilt el6allitanunk, fizikai
°=/S 601,;12"0(; tulajdonsagai elvarasainknak megfeleltek.

ii) A polimeren végzett kisérletek
2. abra A polimer elédllitdsanak sematikus
reakcioegyenlete Az elGallitast kovet6en meg szerettiik volna
vizsgdlni, hogy kiilénb6z6 pH-ju oldatokban
milyen mértékben duzzad a polimer. A terméket
pufferoldatokba (pH =2, 7, 11, és kontrolként
desztillalt viz) helyeztik, majd 10 éra eltelte utdn
Osszehasonlitottuk a duzzadasfokokat. A 4. dbran
egy szaraz és egy duzzasztott hidrogél lathato,
amibél megallapithatd, hogy a polimerink igen
nagymértékben képes duzzadni vizes kbzegben.

4a. abra A szdraz hidrogél

A vizsgdlat eredménye az 5. abran levé grafikonon
|athatd. Leolvashatd, hogy a polimer savas
kdzegben alig, magasabb pH-n jobban, de
legjobban semleges kozegben duzzadt meg.
Ennek magyarazata, hogy savas kézegben a
polimerben levd akrilsav karboxilcsoportjai
protonalt dllapotban vannak, ezért a vizmolekulak
csak gyengébb, H-kotés-szerl kdlcsonhatdssal

3. abra A polimerizdciohoz haszndlt
laborberendezések 4b. abra A duzzasztott hidrogél
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5. abra Sajdt polimer duzzaddsfoka a pH és
ioner@sség filiggvényében

deszt. Viz

tudnak a térhdldban maradni. Lugos

kdzegben a karboxilcsoport protont ad le, és a
karboxildtcsoport a vizmolekuldkkal erésebb,
ionos jellegl kdlcsdnhatast tud létrehozni,ez jarul
hozza a nagyobb mértékl duzzadashoz. Semleges
kdzegben a két, el6bb emlitett kblcsdnhatds
egyuttesen hat, ezért itt tud legjobban
megduzzadni a polimer. Kit(inik még, hogy a
desztillalt vizbe helyezett termék duzzadasfoka
messze meghaladja az 6sszes pufferoldatban

levé polimerét pH-tdl figgetlenil. Ennek oka,
hogy desztillalt vizben az ionerésség kicsi, ezért

a duzzadds sokkal jelentésebb, mint a semleges
pufferoldatban.

iii) Kisérletek ipari hidrozselékkel

Nem csak a sajat polimertnkkel kisérleteztilink,
ipari ‘hidrozseléket’ is vizsgaltunk, ezzel hasonlitva
0ssze az altalunk el6allitott hidrogél duzzadasi
tulajdonsdagait. Kiilonb6z6 indikatorokkal szinezett
pufferoldatokba helyeztiink egy-egy hidrogél
golyét. A fontos adatokat az 1. tdbldzatban
tlntettik fel, a 6. abra pedig az inicidtorral festett
oldatokat mutatja sorban. 24, illetve 48 éra eltelte
utdn megvizsgaltuk a duzzadasfokokat.

A kisérlet eredményei konzisztensek voltak a sajat

polimeriink vizsgalata soran megfigyeltekkel, itt (7.

pH indikator szin
2,3 kristalyibolya sotétkék
4,2 metilnarancs narancssarga
5,2 brémfenolkék lila

6 (desztillalt viz) -
7,2 metilnarancs halvanysarga
8,1 timolkék halvanyzold
9,1 fenolftalein rézsaszin
10,3 timolkék halvanykék
10,9 alkalikék acélkék
12,1 alkalikék halvanykékl

6. abra Az indikdtorokkal szinezett pufferoldatok

abra) azonban lathato, hogy a teljesen semleges
(7-es pH) kozegnél is jobb feltételeket biztosit a
duzzaddshoz a 6 koriili pH.

Szerettiik volna még az ioner@sség hatdsat is
megvizsgalni, ehhez kiilénb6z8 koncentracidju
(0,01, 0,05, 0,1, 0,5, 1 illetve 5 mol/dm -os)
natrium-klorid oldatokba helyeztiink egy- egy
hidrogél golydt, és 24 6ra eltelte utdn mértiik meg
a duzzadasfokokat.

Duzzadasfok valtozs (24 hi 48 h}
18000

‘ A
i [\

Duzzadasfok (%)
g

—_—_——

0

m./

7. dbra Hidrogél golydk duzzaddsfoka a pH
fliggvényében

A 8. dbran lathato ennek a kisérletnek az
eredménye. Latszik, hogy az ionerGsség
novekedésével a duzzadasfok egyre csokken, és a
kapott pontok exponencialis gorbére illeszkednek.

Duzzaddsfokokaz ionerdsség filggvényében

4000
3500
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2500
2000 4242
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1000 1720
500 III
739
i Ed
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8. abra Hidrogél golyok duzzaddsfoka az
ionerdsség fliggvényében
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Ezt az ozmotikus nyomas megvaltozasaval
lehet magyardzni - az ioner&sség novekedése
csokkenti a térhald nedvfelszivo-képességét,
mert a térhaldhoz képest a kiils6 oldat egyre
koncentraltabb. Ezzel magyarazhatd az is, hogy
a pH vizsgalatok sordn a kontrollként hasznalt
desztillalt vizes oldatban a polimerek sokkal
jobban duzzadtak, mint a pufferoldatokban.

Utolso kisérletlink egy kioldddasvizsgalat volt.
Az el6z6leg pufferoldatban levé, indikatorral
szinezett golydk desztillalt vizbe vald athelyezésiik

VIS spektrum

34
3 —— Kiindulasi
s .l —— kioldédott
2
£
2
2
L.

14

0 . - r ,

400 500 600 700 800

Hullamhossz (nm)

9. abra Kiolddddsvizsgdlat a 4-es pH-ju
pufferoldatban duzzasztott hidrozselé esetén

utan latszélag zsugorodtak. Kivancsiak voltunk,
hogy az indikatoroldatbdl felvett szinanyagot

a golyé kibocsatotta-e magabdl. Ennek
megallapitdsdra az indikatoros pufferoldat és
kioldédott, desztillalt vizes oldat szinanyagait
UV-VIS spektrofotometridval 6sszehasonlitottuk.
A 9. abrdn a 4-es pH-ju pufferoldatra kapott
eredmények lathatdak. Ez alapjan valdban
megfigyelhet6 kioldddds, hiszen a csucsok

helye kozel azonos (600 nm korli, amely a
kordbban latott narancssarga szin(i oldatrdl
késziilt), a kis eltolédds a pH kiilonbségbdl ered,
ami részben megvaltoztatja az indikator szinét.
Ezzel tulajdonképpen igazoltuk, hogy a polimer
valéban képes arra, hogy leadjon korabban felvett
anyagokat, igy tényleg alkalmas lehet példaul
m{tragydzasra is.

Osszefoglalas
A tdborban eltoltott hét alatt jobban

megismerkedhettiink a laboratériumi
kutatdmunkaval, és lehet6séglink volt egy kisebb
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projektet elkésziteni. Kisérleteink sordn igazoltuk,
hogy a natrium-poliakrilat alapu szuperabszorbens
polimerek duzzadasa pH- fligg6, valamint,

hogy az ipari termékek hasonléan viselkednek

az altalunk elGallitottal. MegerGsitettiik még,
hogy a duzzadasfok exponencidlisan csokken

az ioner@sség novekedésével, illetve, hogy a
hidrogélek alkalmasak kilonféle molekuldk
felvételére és leaddsara vizes kozegben. Az itt
végzett kisérletek eredményei Gnmagukban nem
képeznek egy Uj, felfedezésekkel teli tudomanyos
munkat, azonban alapul szolgalhatnak késébbi
projektekhez és kutatdsokhoz, valamint otleteket
adhatnak, elgondolkodtathatnak mind a témaval,
mind a tudomdnyos kutatassal kapcsolatosan.
Szerintem a téma, amivel foglalkoztunk,

érdekes volt, és miutan a kutatétaborban kissé
megismerkedtiink vele, tovabbi olvasmanyok,
kérdések és akdr kutatdsok is szdrmazhatnak majd
az itt szerzett tapasztalatokbal.

K6sz6netnyilvanitas

Szeretném megkoszonni témavezetSimnek,
Stumphauser Timeanak, Pasztéi Balazsnak és
Banyai Kristéfnak, hogy el6készitették a projektet
és foglalkoztak vellink, folyamatosan segitettek

a hét soran. Szeretném megkdszonni még az
MTA TTK-nak, hogy biztositottdk a helyszint és

az er6forrdsokat, valamint Lendvayné Gyérik
Gabriellanak a tabor szervezését és a sok
gondoskodast!




Pdnczél Jozsef

Kecskemeéti Reformdtus Gimndzium, Kecskemét

Bevezetés

Napjainkban szinte mar elképzelhetetlen
szamunkra, hogy a mindennapi tevékenységeink
elvégzéséhez ne vegylink igénybe valamilyen
tomegkozlekedési eszkozt vagy a sajat
személygépkocsinkat. Bar kozlekedni sziikséges,
és egy utazds lehet gyors, kényelmes és
élvezetes is, de tudnunk kell, hogy mindezért
fizetnlink kell. A jarm(ivek haszndlatakor,

a fosszilis energiahordozdk elégetésekor
szennyezziik a kornyezetet, ndveljik a légkorben
az Giveghazhatdsu szén-dioxid koncentracidjat,
mindekdzben a vildg fosszilis energiakészlete
évrél-évre rohamosan csokken. Ahhoz, hogy

a jov6ben is fenntarthassuk az akadalymentes
kozlekedést, siirg6sen Uj Uzemanyag utan kell
néznunk.

A hidrogén tobb szempontbdl is megfelel a
célnak. Els6sorban azért, mert a vildg barmely
pontjan el&allithatd reformalassal, vagy akar
megujulé energiaforrasok felhasznalasaval.
Emellett a hidrogén égése soran viz keletkezik,
tehat gyakorlatilag nincs kérnyezetszennyezd
hatasa. Ahhoz, hogy a hidrogén (izemanyagként
szolgalhasson, U.n. tlizel6anyag-celldkra van
szlikség, amelyekben egy elektrokémiai folyamat
jatszddik le, és a hidrogén elektromos aramma

alakithatd. A tlizel6anyag-celldknak tobb valtozata

létezik, a kutatdtaborban mi a protonvezetd
membranos valtozatukkal (PEMFC - Proton
Exchange Membrane Fuel Cell) foglalkoztunk.
Az elektrokémiai reakcié a membranelektréd-
egylttesen (membrane electrode assembly:
MEA) jatszédik le, amely egy andd és egy katdd
oldali elektrédbdl, valamint az 6ket elvalasztd
protonvezeté membranbdl all. A Nafion

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor

gondozé Gimndzium és Kollégium, Zenta

protonvezeté membran egy Osszetett szerkezet(
fluoropolimer, amely szulfonsav-csoportokat
tartalmaz. A hidrogén oxidalasa sordn keletkezé
protonok ezen negativ csoportokon torténd
,ugrdldsa” dltal valdsul meg a protonvezetés a
tlizel6anyag-celldban.

A tizel6anyag-cella m(kddése sordn a hidrogén
az andéd oldalra érkezik, itt protonna oxidalédik
elektron leaddsa kozben.

H,= 2H* + 2e

Az elektronok egy kiils6 aramkoron keresztil
jutnak el a katddra, mikdzben meghajtjik a
fogyasztét. A protonokat pedig a protonvezetd
membran vezeti at a katdd oldalra. Ide érkezik
az oxigén, amely reagdl a protonokkal és
elektronokkal viz keletkezése kdzben.

% O,+2H"+2e'=H,0

Felmeril benniink a kérdés, hogy ha van hidrogén,
van tlizel6anyag-cella, akkor miért nem m(ikddnek
mar most ezzel a gépjarmUvek? Sajnos ez az
eljaras még korantsem mikodik tokéletesen,
szamos probléma var megoldasra.

A fenti reakciok maguktél nem mennek végbe.
Szlikség van katalizatorokra, amelyek aktivaljak

a hidrogént és az oxigént. A leghatékonyabb
katalizator mindkét esetben a platina, amit
leggyakrabban aktiv szén hordozdn rogzitenek.
Ennek viszont tobb hatranya is van. A platina
nagyon drdga, tovabba stabilitdsi problémakkal

is szdmolnunk kell. Mdsrészt, ha a hidrogént
reformalas utjan dllitjak el6, mindig tartalmaz kis
mennyiségben szén-monoxidot, amely jelent6sen
rontja a platina aktivitdsat, mérgezi a katalizatort
az dltal, hogy a CO irreverzibilisen megkotédik a
Pt felliletén.
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Az AKI Kivancsi Kémikus tabor ideje alatt
bekapcsoldodtunk a kutatasba, amelynek célja az
volt, hogy ezeket a problémakat a hagyomanyos
szénhordozods platina katalizadtor médositdsaval
orvosoljuk. A téman Joy Chatterjee-vel, az
American International School of Budapest
tanuléjaval kézosen dolgoztunk.

Munkdank sordn a platinat Tiy,W,,0,-C vegyes
oxid - szén kompozit hordozéra valasztottuk le.
A volfrdm a platindhoz képest kevésbé pozitiv
potencidlokon képes disszocialni a vizet, igy OH
csoportok alakulnak ki rajta. A W-on elhelyezkedé
OH csoport és a Pt-an elhelyezkedd CO reagal
egymassal, mikézben CO, keletkezik. Ezzel
jelentésen megndvekszik a CO tolerancia. A TiO,
rdcsszerkezete hasonlé a WO,-€hez, igy stabil
szerkezetet alkotnak, ezzel biztositjak a tartds
mikodést.

Kisérleti rész
Katalizator eléallitasa

A kisérleti folyamatot a katalizdtorhoz sziikséges

platina hordozéra torténé levalasztasaval kezdtiik.

A platinat hexakloro-platinasavbol nyertik (1.
abra). A mar korabban leirt 6sszetételli hordozot
etil-alkoholban szuszpendaltuk.

Ezt kovetben a szuszpenzidt harminc percre
ultrahangos flirdGbe tettlik a részecskék
tokéletesebb elkeveredése érdekében. A harminc
perc leteltével a szuszpenzidt olajflirdGbe
helyeztiik, melynek h6mérsékletét folyamatosan
65 °C-on tartottuk. Redukaldszerként

‘ !

1. Abra. A hexakloro-platinasav etil-alkoholos
oldata

etilén-glikol és natrium-borohidrid elegyét
alkalmaztuk. A redukalé agenst nagyon lassan,
fecskend6pumpdval adagoltuk a szuszpenzidhoz,
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amelyet adagolds utan tovabbi 3 éran keresztul
65 °C-on tartottunk. Miutan lejart az id6, sésav
hozzaaddasaval csokkentettiik a szuszpenziod
pH-jat, igy a platina részecskék levaltak a
hordozo felliletére. A m(iveletsort a katalizator
mosasaval folytattuk, amely soran a szilard fazist
centrifugalassal valasztottuk el a folyadékfazistol
(2. Abra).

Ciklikus voltammetrids vizsgdlatok
Az elkésziilt katalizator CO-tolerancidjat ciklikus

voltammetriaval, CO-stripping mddszerrel
vizsgaltuk. Ehhez a katalizator mintakat széniiveg

N\

N

2. Abra. Az elkésziilt katalizdtor sziirése centrifu-
gdldssal

- N

i
e
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munkaelektrddra vittik fel. Az elektrédot minden
katalizator-felvitel el6tt 0,05 um szemcseatmérdgjd
aluminium-oxid porral tiikdrsimara poliroztuk,
majd ultrahangos flird6ben el&szor vizben
tisztitottuk, majd izopropanolban, végil ismét
vizben aztatva, hogy minden szennyez&dést
eltavolitsunk. A mintdbdl ezutan homogén

tintat készitettlink: 5 mg katalizator port 0,5

cm? etilénglikol, 0,2 cm? izopropanol és 0,03

cm?® Nafion oldat keverékében szuszpendaltunk
ultrahangos flird6ben 45 percig. Ezutan

0,0013 cm3 szuszpenzidt cseppentettiink az
elektrdd felliletére, majd 30 percig infralampa
alatt szaritottuk, Ggyelve arra, hogy a tinta
egyenletesen boritsa be az elektrdd fellletét.
Ellenelektrédnak Pt szalat, referencia elektrédnak
pedig normal hidrogén elektrédot hasznaltunk.
Az alkalmazott elektrolit 0,5 M H,SO, oldat volt. A
mérések el6tt az elektrédot ciklikus polarizaldssal
aktivaltuk 100 cikluson keresztil 0,05 és 1,25

V kozott 1 V/s polarizacios sebességgel. Ezutan
CO gazt buborékoltattunk at az elektroliton

30 percig, mialatt a munkaelektrédot allandé
0,05 V potencidlon tartottuk, majd argon vagy



hidrogén atbuborékoltatasaval eltavolitottuk a
folyadékfazisbdl a CO-t. Ezutdn ciklikus polarizaciét
végeztiink 0,01mV/s sebességgel 0,05 és 1,05 V
tartomanyban. Az 6sszehasonlitas érdekében 40
m/m% Pt-tartalmu Pt/C katalizatoron is elvégeztiik
a fenti mérést.

A katalizator felvitele gdzdiffuzios rétegre
szitanyomdssal

A MEA készitésének elsé |épése soran az elkészilt
katalizatort szitanyomassal felvittiik a gdzdiffuzids
rétegre, amely a mi esetiinkben szénpapir volt

(3. Abra).

Ehhez az elGallitott katalizatort szuszpendaltuk,
egy ugynevezett katalizator tintat készitettlink:
156 mg katalizatort szuszpendaltunk 0,97 ml
etilén-glikol, 1,92 ml Nafion oldat és 0,32 ml
izopropanol elegyében, az elegyet 30 percig
ultrahangos flird6ben, majd 30 percig magneses
keverdvel kevertik.

A szitdzando szénpapirt 4 x 4 cm-es méretre
vagtuk, szitanyomas el6tt lemértiik a tomegét.
Szitanyomas utdn a szénpapirt 110 °C-on 12 éran
keresztil szaritottuk vakumban. A szénpapir
szitdzas elGtti és utani tomegkiilonbségébdl
megkaptuk a szitdzds sordn a szénpapirra felvitt
katalizator mennyiségét. Kétszeri szitdzas sordn
sikerult elérni a célként kit(izott 0,4 mg/cm?-es
platinatartalmat.

MEA készitése

A megfeleld Pt-tartalmu, szitdzott andd, illetve
katdd oldali szénpapirt, valamint a Nafion
membrant méretre vagtuk, precizen pozicionaltuk,
majd f(ithet6 préssel 120 °C-on 4,5 tonnaval 3
percen keresztil préseltik. Az igy el6allitott MEA-t
beszereltik a celldba.

3. Abra. A katalizdtor felvitele a gdzdiffiiziés réteg-
re szitanyomdssal

http://www.ttk.mta.hu/kutatotabor
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4. Abra. CO stripping voltammetrids mérési
eredmények, Pt/C (kék) és Pt/TixWyO ,-C (piros)
katalizatorokon. A gérbéket 0,5 M H,SO, elektro-
litban, 10 mV//s polarizdcids sebességgel, 25 °C-on
vettlik fel.

Tiizel6anyag-cellds mérések

A mérés soran vizsgdltuk egy kereskedelemben
kaphato (40 % Pt/C Quintech) katalizatorbdl
készitett MEA CO-toleranciajat, vagyis azt, hogy
milyen aktivitadscsokkenést eredményez 100 ppm
CO szennyezés a hidrogénaramban. A mérést

16 cm?-es MEA-val végeztlk, 85 °C-on. A H, és
0, gazokat a cellaba jutas el6tt vizzel telitettik
80 °C-on, dramlasi sebességiik 120 ml/perc volt,
nyomasuk a celldban 2 bar. Mérés el6tt a MEA-t
3 6ran keresztll aktivaltuk 0,6 V-on 70 °C-on,
mikdzben az oxigént °C-on telitettiik, a hidrogént
pedig nem telitettlik vizzel. A tlizel6anyag-cellas
mérés soran az dramsdrlség fliggvényében
mértik a cella fesziiltségét.

Eredmények
Ciklikus voltammetrids mérések

A 4. abrdn a diagramon a mért drams(rlség
értékeket abrazoltuk a munkaelektréd
referenciaelektrédhoz viszonyitott potencialjanak
fliggvényében. A ciklikus voltammetrids mérések
soran a potencidl pozitiv iranyba torténé
pasztazasaval az oxidacios folyamatok, negativ
irdnyban pedig a redukciés folyamatok kévetheték
nyomon. Az drams(rlség ndvekedése, tehat a
csucsok azt jelolik, hogy elektrokémiai folyamat
megy végbe. A hagyomanyos szénhordozds platina
katalizator (kék) CO-oxidacids csicsmaximuma
750 mV-nal taldlhatdé, mig a modositott hordozds
katalizatoré (piros) 50 mV-tal kevésbé pozitiv
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irdnyba, 700 mV-ra tolédott. Ez azt mutat;ja,
hogy a mddositott katalizator megnovekdett CO
tolerancidval rendelkezik.

Az 5. dbran a CO oxidacidhoz rendelhet6
toltésmennyiségnek megfeleltethetd terilet
l[athatd. Ezt Ugy kaptuk meg, hogy az elsé
ciklusban meghatarozott integralbdl (tertletbél)
levontuk a masodik ciklus ugyanazon
potencialtartomanyban kapott integraljat. A
kapott toltésmennyiségbdl és a katalizator
tomegébdl a kovetkezb képlet segitségével
hatarozhatd meg a katalizator elektrokémiailag
aktiv fajlagos (tomegre vonatkoztatott) feliilete
(ECSA,,):

ECSAco (™*/g) = toltés(uC)/ [10 - 420 (“C/sz) - Kat. menny. (mg)]

ahol 420 uC/cm? az 1 cm? feliilethez rendelhetd
toltés mennyisége CO esetében. Eredményil azt
kaptuk, hogy a Tiy,W,,0,-C hordozds Pt aktiv
felllete (40,6 m?/gPt) jelentésen magasabb, mint
a modositatlan Pt/C (32,9 m?/gPt) mintdé, tehat
modositott katalizatornal nagyobb a katalizalt
folyamat lejatszédasahoz sziikséges aktiv helyek

szama.
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5. Abra. Az elektrokémiailag aktiv feliilet (ECSA)
meghatdrozdsa CO stripping voltammetrids mérés
alapjdn kapott oxiddciohoz rendelheté téltésmeny-
nyiségbél

Tiizel6anyag-cellds mérések, a CO-mérgezés
jelenségének szemléltetése

A 40 % Pt/C Quintech katalizatorbdl készitett
MEA-n mért polarizacids gorbéket a 6. dbran
mutatjuk be.

Az 4bran lathatd, hogy a CO-dal szennyezett
hidrogén betdpldldsa soran a cella aktivitdsa
(vagyis a cella fesziiltsége) gyorsan csokken az
aramslrlség novelésével, mig tiszta hidrogén
esetében csak enyhe aktivitascsokkenés
tapasztalhatd. Mindez ramutat a CO-tolerans
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6. Abra. Tiizel6anyag-cellds mérés, a CO-toleran-
cia bemutatdsa 40 % Pt/C (Quintech) katalizdtor-
bdl készitett membrdnelektrdd-egyiittesen

katalizatorok fejlesztésének fontossagara.
Osszefoglalé

Munkank sordn platinat valasztottuk le
hagyomanyos aktiv szénre és modositott kompozit
hordozdra, majd a kapott katalizadtorokon
elektrokémiai vizsgalatokat végeztiink. Ezek

soran megallapitottuk, hogy a mdédositott
hordozds katalizdtor CO-tolerancidja, valamint

az elektrokémiailag aktiv felllete nagyobb, mint

a hagyomadnyos aktiv szén hordozds platindé.
Ezutdn egy kereskedelmi forgalomban kaphato
katalizatorbdl membranelektréd-egylittest
készitettiink, amelyen tlizel6anyag celldban
szemléltettiik a CO-mérgezés jelenségét. A CO
hidnyaban és jelenlétében rogzitett polarizacios
gorbékbdl jol latszik a CO-tolerancia novelésének
fontossaga.

Egy hét alatt az MTA TTK laboratdériumaiban
rengeteget kisérleteztiink, szamoltunk és mértiink.
Am ez id6 alatt nemcsak mérési eredményeket
kaptunk, hanem szamos élményt, tapasztalatot és
bardtsagot is, amit sosem fogunk elfelejteni.
Koszonjik témavezetSinknek, Guban Dorottydnak
és Dr. Szabd Ervinnek, hogy néhany napig egylitt
dolgozhattunk velik egy nagyon érdekes és fontos
kutatasi téman.
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Bevezetés

Kutatdsunk sordn a természetben megtalalhato
és mindennapjainkban hasznalt alapanyagokbdl
készitettlink kémiai érzékel6ket, mas néven termé-
szetes szenzorokat. Egyszer{ analitikai eszk6zoket
fejlesztettlink ki, amiket mindenki elkészithet és
hasznalhat kvalitativ mérésekre. Az érzékel6k
kifejlesztésével azt szerettiik volna elérni, hogy
nagyobb anyagi raforditas nélkil fontos informa-
ciokat kaphassunk példaul egy vizsgdlt termék
min&ségérél, vagy az adott kdrnyezet biztonsagat
illetéen.

Kutatasunk rovid bemutatdasa

Az AKI kutatdi 2015-ben harom cikkben [1-3]
targyaltak két természetes anyag, a cellofan és a
kurkuma gyokérben taldlhaté szinez6anyag, a kur-
kumin tulajdonsdgait és alkalmazhatdsagukat. Ku-
tatotdboros munkank soran a Funkciondlis Hatar-
felliletek Kutatdcsoport munkatdrsai, Pavai Maria
és Paszternak Andrds témavezetdk irdnyitasaval a
hivatkozott cikkekben kidolgozott médszerek alkal-
mazasi lehetdségeit vizsgaltuk Beckwith Edudval,
a Kecskeméti Reformdtus Gimnazium tanuldjaval
kozosen.

A kutatotaborban elsé utunk nem a laborba, ha-
nem a piacra és a boltba vezetett, ahol beszerez-
tlk az érzékel6hoz sziikséges alapanyagokat, ame-
lyekkel azutan megkezdtiik a labormunkat.

A cellofdn mint érzékel6 feliilet alkalmazdsa a
természetes és mesterséges szinezékek megkiilén-
boztetésére

Napjainkban az élelmiszeripar nagy mennyiségben
hasznal természetes vagy szintetikus ételszinezé-

keket, nagy rés yartas soran bekovetke
szinveszteség p . Elettani szempontbﬁ
azonban nem mindegy, hogy milyen eredet(iaz
élelmiszerhez hozzaadott szinezék. Természetes
szinezékeket mar régota fogyaszt az emberiség,
hiszen a zoldségek, gylimolcsok szinét is ezek a ve-
gylletek adjak. llyen a pirospaprikaban taldlhaté
kapszorubin, a voroshagyma antocianjai, a cékla
élénk voros szinét add betanin vagy a sargarépa-
ban |év8 béta-karotin.

Az élelmiszeripar olyan mesterséges szinezékeket
is hasznal, mint példaul az azo-festékek, amelyek
egészséglgyi kockazatot jelentenek (az elmult
évtized kutatasai bizonyitottak, hogy tobb beteg-
ség és fejl6dési rendellenesség kialakulasahoz is
kozvetlenll hozzajarulhatnak). llyen festék példaul
a tartrazin, mely allergids reakcidkat is kivalthat, és
bizonyitottan hatassal van gyermekeknél a hipe-
raktivitds kialakulasaban.

Kapszorubin
MJ;QQ_W
: |
Betanin ﬁ
I
®  Antocianok | '

CH3

o B-karotin oy

képletek 1. Természetes ételfestékek
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Cellofdnnal végzett megfestéses kisérletek

Ez a gyors, kvalitativ analitikai médszer tulajdon-
képpen a bef6zési cellofan néven forgalomban
[évé cellofanfoliabdl vagott csikok megfestésébdl
all. A mintaoldatokban 24 6raig aztattunk cello-

fancsikokat, majd meggy6z4édtiink réla, hogy fel-
vették-e a mintaoldat szinét.

Az azo-festékek hatasat vizsgaltuk a fent leirt mod-
szerrel: cellofancsikokat aztattunk azorubinba és
tartrazinba. Az azo-festékek szinez6 hatasa mar 10
perc utan is érzékelhet6 volt. Milli-Q (ionmentes)
vizzel végzett Gblités és szaritas utdn az azorubin
l[athatdan vorosre, a tratrazin citromsargara festet-
te a cellofancsikokat.

A cellofancsikokat természetes szinezGanyagokkal
is megprobaltuk megfesteni: reszelt sargarépa,
cékla, hagyma és grapefruit kifacsart levében
aztattuk a cellofant. A zoldség-, gyiimolcslébdl
kiemelt cellofan tesztcsikokat Milli-Q vizzel 6blitet-
tik, ami utdn az eredmény egyértelm(en lathatok
volt: a fenti természetes szinezékek kozil egyik
sem festette meg a cellofancsikjainkat.

Ugyanezzel a médszerrel jartunk el egy masik
természetes szinezék, a kurkuma gyokérbdl nyert
kurkumin esetében is. 2 g 6rolt kurkumat 25 ml
Milli-Q vizbe kevertiink, 24 6ra mulva az oldatot
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1. dbra A cellofdn duzzaddsdanak és szinezésének
vdzlata.
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lesz(rtik, celofancsikot meritettiink bele. Oblités
és szaritas utan latszott, hogy a kurkumas oldat-
ban aztatott csikok citromsargak lettek. Ez a ter-
meészetes szinezékek kozott kivételes viselkedés-
nek szamitott.

Mivel természetes szinez6anyagok molekulaszer-
kezete jelent&sen eltér az azo-festékekétdl, arra
lehetett kovetkeztetni, hogy a cellofan szinezhet6-
ségének szelektivitasa a festémolekuldk szerkeze-
tétél fugg.

minta szinez6anyag a cellofan meg-
festési kisérleté-
nek eredménye
cékla betanin nem festette meg
sargarépa B-karotin nem festette meg
voroshagyma antocianok nem festette meg
grapefruit :ila(?c‘:ti'ir:{oi dok nem festette meg
6rolt kurkuma kurkumin sargdra festette
maxcolor malnapiros azorubin
maxcolor citromsarga tartrazin sargara festette

A cellofancsik alapu vizsgdlati modszer a
gyakorlatban, a mddszer jellemzése

A kimosdsi teszt

A megfestett cellofancsikok vizes dztatdsa soran
kiderdlt, hogy a cellofanbdl a kurkumin nem,

csak a vizsgalt mesterséges szinezékek voltak
kioldhatdk. A csikokat megfest6 kurkurmin szine, a
tartrazinnal ellentétben még az egynapos aztatas
utan is megmaradt.

2. abra A kimosdsi teszt eredménye: Balra
kurkumin, jobbra tartrazin.
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3. dbra Az azo-festékekkel megfestett cellofdn
abszorpcids spektruma a festetlen cellofdnéhoz
viszonyitva.
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4. abra A kurkuminnal megfestett cellofdn
abszorpcids spektruma a megfestetlen
cellofdnéhoz viszonyitva.

Spektrofotometriai elemzés

A megfestett cellofancsikokat az UV és lathatd
fény elnyelését (abszorbancidjat) is méré (UV-VIS)
spektrofotométeres elemzésnek is aldvetettik. A
felvett abszorpcids spektrumokon jol lathatd, hogy
a cellofdannak nincs fényelnyelése (nincs csucs a
spektruman), tehat szintelen. Amikor valamilyen
anyag megfestette a celefdnt, az adott szinnek
megfelelS hulldmhossztartomanynal diszkrét csucs
jelenik meg a spektrumon.

A kurkuminnal megfestett cellofdn tesztcsik
készitése és haszndlata a mindennapokban

A kurkumin indikator tulajdonsaga miatt
6nmagdban is természetes érzékel6 lehet. Egy
megfeleld hordozéval kombinalva alkalmazhaté
lehetne mint élelmiszer-analitikai szenzor, illetve
az élelmiszeriparon kivil is. Mivel el6z6leg azt
l[athattuk, hogy a cellofant megfesti, és utana
erdsen kotédik hozzd, kézenfekvd volt, hogy
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5. abra A kurkuminnal megfestett (A) és
megfestetlen (B) cellofan AFM felvételei.

el6szor a cellofanon alakitsunk ki kurkumin alapu
szenzorokat. A mddszer a cellofan kurkumin
altali megfestésén alapul. Hasonldan korabbi
kisérleteinkhez, a boltban vasarolt 6rolt kurkuma
oldataban aztattunk cellofancsikokat.

6. dbra Az illo aminok miatt narancsvérdsre
szinez6dott tesztcsikok a romlott sertéshuson.
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7. dbra A kurkuminnal szinezett cellofdn
szinvdltdsa a kiilénbdzé kémhatdsu
kérnyezetekben

Atomierémikroszkopos (AFM) jellemzés

Az elkészitett teszt csik fellletét AFM-mel is
ellendriztik. A felvételek szobah&mérsékleten,
Si3N4 tlvel késziltek. A felvételek enyhe
morfoldgiai valtozast mutattak a megfestett és
megfestetlen cellofancsik felliletén, nagy részben
a cellofan kapillarisainak megduzzaddsa és a
szinezék adszorpcidja miatt. A fellileti érdesség
csokkent, mivel a kurkumin eltomitette a
kapillarisok altal formalt mélyedéseket a cellofan
fellletén.

A tesztcsikok haszndlata kémhatds szenzorként
Daralt sertéshust tettlink Petri-csészébe. A hulsra
és a hus mellé (referencia) helyeztiink egy-egy
kurkuminos cellofancsikot, majd egy napig az
ablakban hagytuk lefedve. A hisra helyezett
tesztcesik elszinez6dott, narancsvoros szind lett,
mig a hussal nem érintkez6 tesztcsik szine nem
valtozott. A szin sotétedése a hus romldsakor
keletkez6 illé6 aminok bazikus jellegére vezethetd
vissza. Tehat a mddszer alkalmas példaul elére

csomagolt hisok mindségének monitorozasara is.

8. abra A NaHCO, és CH,COOH reakciojakor
fejlédétt CO, savas hatdsdra sdrgdra szinezédik a
kordbban luggal elpirositott tesztcsik.
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A tesztcsikok haszndlata CO, szenzorként
Megfigyelésiink szerint a kurkuminnal szinezett
tesztcsik egyik tulajdonsaga az, hogy képes a
kérnyezetet enyhén elsavasito CO, koncentracio-
valtozasira indikatorként reagdlni. A sarga
kurkuminos tesztcsik lUg hatasara pirossa valtozik,
majd ha savval érintkezik Ujra sargara valt.

A kurkumin miatt a tesztcsik alapszine sarga. A
kisérletben hasznalt csikokat el6zetesen NaOH
oldattal pirosra szineztiik, igy a tesztcsik képessé
valt arra, hogy jelezze a savas kérnyezetet. A CO,
fejlesztéshez NaHCO,-ot és ecetsavat hasznaltunk.
A kozvetlendl a reakcid folé és a gazfejlédés
utjaba helyezett tesztcsik szine sargdra valtozott. A
tesztcsik tehdt a savakkal vald érintkezés esetében
mar tapasztalt sarga elszinez8déssel jelzi a CO,
fejlédését is.

9. abra A kurkuminnal szinezett zselatin
megdermedt kapszuldinak cellofdncsikokra
nyomdsa. A zselatinhengerek eltdvolitdsa utdn az
eredmény egy pH érzékeny szenzorfdlia.

Egyszert, kurkumin alapu szenzorok készitése és az
okostelefon analitikai alkalmazdsa

A tesztcsikok informdcidinak értékeléséhez
bevontuk okostelefonjainkat mint analitikai
eszkozoket. Annak érdekében, hogy egyszerre
tobb mintat is vizsgalhassunk, kurkuminos
foltmintaval lattuk el a cellofant.

Kurkuminos pasztat (6sszetevdi: zselatinlap,
kurkumin, viz) készitettlink, amit pipettahegy-
tartdokba simitottunk. Megszilardulasuk utan a
kis zselatin hengerekkel kezeletlen cellofancsikra
nyomdaztuk a kurkumint.

Majd a nyomdazott foltokra pipettdztunk
fogkrémet, szajvizet, csapvizet, ecetet,
szddabikarbénat, lugos dsvanyvizet, narancs-,
grapefruit-, és citromlevet. Az okostelefon
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10. abra Modellkép a zselatinkapszuldk dltal
kurkuminos foltmintdval elldtott pH-tesztcsik
okostelefonos analizisérél a foltokra csepegtetett
mintdk kémhatdsat illet6en.

A telefonok dltal a tesztcsik foltjainak szine alapjdn
feldllitott sorrendet a telefonoktdl jobbra ldthaté
unvierzdlindikdtoros kontrol mérések igazoltdk.

ingyenes szinmeghatdrozo alkalmazasa
segitségével (Color Grab) a foltok pontos szinét

el tudtuk helyezni az RGB skalan. Az RGB skala
alkalmas arra, hogy z6ld, kék és voros szinek
szamszer(en meghatdrozhaté keverékeként
adjon meg barmilyen szint. Ezutan a telefon

altal mintanként szolgaltatott kddokat egy
szamitogépes programmal szamadatta
(szurkeskala érték) alakitottuk at. Ezt a szamadatot
felhaszndlva — azaz a kurkuminos érzékel&feliilet
szinvaltozasat kiaknazva — programunk sorrendbe
allitja a vizsgalt mintdkat. A szinsorrend
I[ényegében megfelel a mintdk névekvé pH érték
szerinti sorrendjének.

Az esetek tobbségében a két dltalunk hasznalt
telefon (Elephone p6000 és Doogee DG800)
egyforma, egy esetben pedig — valdszin(ileg

Elephone P6000 Doogee DG800

citrom grapefruit

grapefruit T

narancs narancs

csapviz

csapviz

pH szerint névekvé

pH szerint névekvd
sorrend

sorrend

11. abra A mddszer korldtai - A kontrol szerint
az egyik telefonunk mérési hibdt vétett, mivel
a helyes pH szerint névekvd sorrend a citrom,
grapefruit, narancs, csapviz lenne.
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a fényviszonyok eltérése miatt — kiilonb6z6
eredményt adott. A mddszer hitelességét
a kontrollként végzett univerzal indikatoros
mérésekkel igazoltuk.

Multifunkciondlis érzékeld-feliiletek kialakitdsa és
alkalmazdsaiknak lehetGségei

Kémhatdst jelzé textilek

Textiliat kurkuminnal szinezve viselhet6
indikatorfellletet kapunk. Laborunkban
pamutszovettel dolgoztunk. A szinezett textil
ugyanugy reagalt a kémhatasvaltozasokra, mint
ahogy azt eddig cellofanndl tapasztaltuk. Luggal
érintkezve a textil pdr masodperc alatt piros szin(
lett, de csak az érintkezés helye koril. A textil
tehat jelzi az érintkezés helyét is. Megmaradt

a kurkumin szinvaltozasanak reverzibilitasa is:
amikor az el6z6leg luggal |étrehozott piros pottyre
ecetsavat csepegtettiink, a textil szine ismét
sargdra valtozott.

12. dbra A kurkuminnal kezelt textil szinvdltozdssal
jelzi a savakkal és lugokkal torténd érintkezést.
Ldthatd a piros foltok kbzepén a textil
LVisszasdrguldsa” amit az ecetsav okozott, miutdn
az el6z6leg NaOH-val képzett foltok kbzepébe lett
csepegtetve.

Ez a megoldds alkalmazhaté lenne példaul kérhazi
agyneml(inél és oltozetnél, igy pontosan kovetni
lehetne a beteg és a kornyezete allapotat egy
gyors reagaldsu és tartds, hely szerinti eltéréseket
is kimutatd szenzor segitségével.

A masik irany, amerre indultunk, egy TiO, alapu
fehér falfesték kurkuminnal torténé szinezése
volt. Fat festettlink vele, és pH-érzékeny
fellletet kaptunk. A falfesték is meglehet&sen
gyorsan reagalt az eltér6é kémhatasu anyagokra.
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Kisérletliinkben ecetsavat és NaOH oldatot
haszndltunk, melyekre a festék azon a helyen, ahol
a megfelel6 kémhatas érte, szintén sarga, illetve
piros elszinez6déssel reagalt. A szén-dioxidos
kisérletlinket visszaidézve, borospincékben jé
szolgalatot tenne egy ilyen burkolat, ott ugyanis
|étfontossagu tisztaban lenni a szén-dioxid
koncentraciodjaval.

Eredményeink

Kutatdsunk rdémutatott a cellofan élelmiszer
analitikai felhaszndalasanak lehet6ségeire. A
cellofant mint kvalitativ szenzort haszndlva
megkulonboztettiik a természetes és mesterséges
ételszinezékeket.

A kurkumin sav-bazis indikator tulajdonsaggal
rendelkezik, szinvaltozassal jelzi a kbrnyezete vagy
a vele fizikai érintkezésbe 1ép6 anyag kémhatasat.
Az elszinez6dés mértékének értékelését
okostelefonnal végeztiik.

Eredményeinket tovdabbgondolva a cellofan
mellett szélesebb korben is kerestiink megfelel6
hordozékat, amelyek segitségével a kurkuminnal
egyutt multifunkcionalis érzékel6 fellleteket
hozhattunk létre.

Altalanos kovetkeztetések

Kutatdsunk sordn szamos alkalmazasi lehetGséget
talaltunk a természetes szenzorok szamara az
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13. abra Kurkuminnal kezelt TiO, falfesték
reagdldsa ndtrium-hidroxidra és ecetsavra.

élelmiszer-analitika, illetve a fogyasztévédelem
teruletén. A természetes szenzorok okostelefonnal
valé kombinaldsa szdmos lehet6séget biztosit

a fogyasztok szdmdra, hogy gyors és kell6en
megbizhatd méréseket végezhessenek.

A cellofan egy Uj élelmiszer analitikai mddszer
alapjat jelentheti, amely folyékony minta
mesterséges szinezék tartalmanak jelzésére
alkalmas. Az okostelefonok altalanossa valasaval
egyre tobb lehet&ség nyilik a fogyasztdk szamara,
hogy a természetes szenzorokkal egy(itt analitikai
célokra haszndlhassak készulékiket.

K6szonjlik témavezetdinknek, Pavai

Madridnak és Dr. Paszternak Andrasnak, hogy
bekapcsolddhattunk kutatdsaikba, és lehetévé
tették szamunkra, hogy atélhessiik a felfedezés
oromét.
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American International School of Budapest

This research was accomplished under the su-
pervision and leadership of Attila Demeter and
the experiments were performed in lab of the
Research Centre for Natural Sciences. It was con-
ducted as part of the annual summer program
that is organized for High School Students known
as the ‘Curious chemist’ research camp.

The purpose of this research project is to observe
guantitatively how the solvent’s polarity, as well
as the dye’s polarity parameters affects the ab-
sorption and emission spectra.

Introduction

The color of dyes, as with other colors in the
world is determined by the region of the elec-
tromagnetic spectrum that the wavelength of
incident light reflects or emits. However, the phe-
nomenon is even more interesting when dealing
with fluorescent dyes. A variety of environmental
factors such as temperature and pH affect absorp-
tion and fluorescence emission, namely the inter-
actions between the fluorophore and the solvent
molecules that surround it. The effects of these
factors vary with different fluorophores, but what
they all have in common is that the absorption
and emission spectra are largely influenced by
environmental variables.

Experiment

Through this research, two factors affecting the
emission and absorption spectra were studied:
first, the environmental factor, i.e. the polarity and
hydrogen bonding ability of the solvent, second,
the polar character of the dye itself. Two sample
dyes were chosen, one of the dyes the
4-dimethylamino-4’-cyano-stilbene (DCS) is a neu-
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tral dye, that is, the molecule is only moderately
polar in ground state.

The second dye is a zwitterionic molecule, which
is a polar stucture, has a high dipole moment in
ground state. Dipole moment (W) is a simplified
measure of the polarity of the molecule which is
essentially the separation of the average positive
and negative charges in a species.

The polarity effect is quantitatively assessed by

N .
O

Figure 1a Chemical structure of DCS

+

==
lN/\/\\
N Yy
N SO,-
N 0~ "o 3

Figure 1b The zwitterionic dye molecule (KUM_
SZP)

absorption and fluorescence spectroscopy, done
in the UV-Vis region. The aprotic solvents can be
characterized by different polarity, however in a
strong hydrogen bonding alcohol (HFIP), a surpris-
ing effect has been observed. Six solvents listed
below in the order of most polar to least polar
were utilized in the DCS experiment:

e Hexafluoroisopropanol
Methyl cyanide
Butyronitrile
Diethyl ether
Dibutyl ether

® Hexane
The solvent molecules around the ground state
fluorophore (dye) have dipole moments that inter-
act with the dipole moment of the dye ordering
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the solvent molecules in the optimal position. The
excitation of the ground state molecule causes
change in the dipole moment, leading to the rear-
rangement of surrounding solvent molecules.

The Franck-Condon principle states that ‘upon ex-
citation of a fluorophore, the molecule is excited
to a higher electronic energy level in a far shorter
timeframe than it takes for the fluorophore and
solvent molecules to re-orient themselves within
the solvent-solute interactive environment.” This
relaxation occurs later.

As for DCS, it often happens that there is a much
larger dipole moment (charge separation) in the
excited state of the fluorophore than in its ground
state.

The fluorophore at the higher vibrational levels
of the first excited singlet state loses excess en-
ergy to the solvent molecules and it relaxes back
to the lowest vibration level, and this happens
very fast on the 10 second order of magnitude,
which follows the solvent relaxation on the 1-50
ps timescale.

Fluorophore-Solvent Excited State Interactions

Vibrational

Franck-Condon
Relaxation

Excited State

S; (102 sec) i
Solvent Morﬁg:fm
Relaxa‘tion Re-Aligned
{10' Sec]

Excited State
Fluorophore
and Solvem
Dipoles Unaligned
Fluorophore
Solvent
Molecule
Dipole
Ground State (S ) O,.e.;"t‘;“.,,,
Solvent Dipoles r nd
Aligned with Rela‘tlue
Fluorophore Dipole Magnitude

Figure 2 Fluorophore — solvent excited state
interactions

Results and Discussion

Through the undertaking of experimental proce-
dures designed by Dr. Attila Demeter, the results
are as follows:

Figure 3a shows that for DCS, there is a visible dif-
ference in spectra with the various solvents used.
In the least polar solvent, which is hexane, shown
with the black line, DSC has the lowest wave-
length maximum at around 440 nm, while in HFIP
(the most polar solvent) the highest wavelength
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Figure 3a: The fluorescence intensity and
absorbance of DCS in different solvents

Figure 3b As an illustration the DCS emission is
shown here in hexane, acetonitrile and HFIP with
360 nm wavelength excitation

emission at around 610 nm. On the absorption
spectrum on the right of Figure 3a, it is visible that
with the hydrogen bonding ionic solvent HFIP the
energy of DCS absorption is at drastically lower
wavelength at around 315 nm. In the least polar
solvent, in hexane, it shows absorption around
380 nm. There is little variation between the spec-
tra in different solvents except in the case of HFIP,
and perhaps this is due to the neutral character
of the dye molecule. Following the fluorophore
(dye) excitation and vibronic relaxation, solvent
relaxation occurs, when the solvent molecules
rearrange their distribution. This leads to a lower
difference in energy between the ground states
and excited states and as a result, there is a red
shift of the fluorescence emission spectrum. In
case of higher polarity solvents, there is an even
bigger reduction in the energy level of the excited
state with solvent relaxation.

The character of the dye itself affects how sen-
sitive it is to the solvent’s effects on its excited
state: both the change in measure and direction
of dipole moment is important:

Figure 4 shows the effects when using a zwitteri-
onic (polar in ground state) dye. The solvents used



in this experiment from least polar to most polar
are listed below:

e Tetrahydrofuran

e Heptyl cyanide

e Butyronitrile

e Methyl cyanide
The least polar solvent, the THF can be seen on
the graph as having the lowest wavelength in fluo-
rescence intensity at 660 nm, while the most po-
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Figure 4 lonic dye fluorescence intensity and
absorbance spectra

lar solvent, MeCN has the highest wavelength at
around 680 nm. However, the range is very small,
and there is only a moderate shift due to the po-
larity of the solvent.

On the absorption spectrum, the least polar sol-
vent THF leads to the lowest wavelength-max-
imum at around 520 nm, while the most polar
MeCN shows a maximum at 510 nm.

The solvatochromism can be defined as the ability
of a substance to change its color by changing the
solvent’s polarity. In Figure 5, the solvatochro-
mism of DCS is displayed and the derived dipole
moments are also shown. Simplified solvatochro-
mic equations shown below were used to obtain
the numerical results in Figure 5 and Figure 6:

v, = -2 const. p, (-, / P -1

Fluorescence
v = -2 const. p, () / P (=1

where

f-r =Gl

2e+]1 2n2+l
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Using the equations for solvatochromic calcula-
tions for fluorescence and absorbance of DCS,
a dipole moment of 16 Debye for excited state
and 2 Debye for ground state can be derived. The
value for the difference between the excited and
ground state dipole moments seems to be more
reliable than ug/ue, consequently using a 6 Debye
from literature for My H, becomes 20 Debye. This
shows that the dipole moment of DCS dye is in-
creasing drastically with excitation. In case of the
zwitterionic dye, i.e. the coumarin derivative, the
excited states dipole moment is lower than that of
ground state, and even the direction of it differs,
as shown in Figure 6.
The ratio of the dipole moments from the fluores-
cence/absorption measurements is -0.4, while the
difference is 16.6 Debye, resulting in 11.8 Debye
for ground state and 4.7 Debye for excited state in
the opposite direction. This shows that when the
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Figure 5 Solvatochromism of the fluorescence and
absorbance maximums of DCS with the derived
dipole moments.

dipole moment is decreasing with excitation, the
solvatochromism is more pronounced for absorp-
tion than for emission.

Hydrogen Bonding in HFIP:

Another observation is the odd behavior of DCS in
the HFIP solvent. The strongly polar character of
this solvent is mostly due to the extra, efficient hy-
drogen bonding ability of the alcohol. This effect
caused the change in the fluorescent properties of
the neutral DCS in a surprising manner.
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Figure 6 Solvatochromism and dipole moment of
KUM-SZP dye

When diluted DCS measured in HFIP, the absorp-
tion is shown by the pink line. As we can see, it
has a very low wavelength maximum at around
305 nm indicating a doubly complexed molecule
when the amino nitrogen is also coordinated. The
black line shows the fluorescence of the diluted
solution excited at 315 nm, having an emission
maximum at 375 nm. The red line is belonging to
the emission when concentrated solution of DCS

>",. in (CF3),CHOH

DCS in HFIP
abs dil and con
exc cc 570 nm

centrated

flu dil 315 nin
fly dil 315 nry
flu cc 410, 430

absorbance and excitation (normalised)
fluorescence intensity (normalised)

300 400 500 600 700
wavelength / nm

Figure 7 DCS absorption and emission spectra in
the HFIP solvent

is examined in HFIP and excited at 430 nm, caus-
ing a fluorescence maximum at 560 nm (yellow
light) probably emitted by the singly complexed
(only on the CN group) excited species.

Conclusion:
Through experimentation, the results above were
obtained, and in the context of the research ques-

tion, it can be concluded that spectra of absorp-
tion and emission are affected by the polarity of
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the solvent and the dipole moments of the dye
molecule in ground and excited states, as well.

In general, in a neutral molecule like DCS, when
the dipole moment increases with excitation, the
wavelength of emission becomes bigger in more
polar solvent. For absorption, the effect is similar
but lower. In case of the polar coumarin deriva-
tive zwitterionic dye where the dipole moment is
expected to decrease with excitation, the emis-
sion spectrum shows a red shift with increasing
solvent polarity. The opposite is observed for the
absorption: the more polar solvent leads to a low-
er wavelength maximum. From the fluorescent
absortption spectra measured in various solvents,
the dipole moments of the molecule can be de-
rived as shown in figures 1.5 and 1.6.
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