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VALOGATAS A KEMIAI IN-
TEZET PUBLIKACIOIBOL -
2024. 0sz |

SELECTIONS FROM THE IN-
STITUTE’S PUBLICATIONS -
FALL 2024

Az alabbi lista témakorok szerint rendezve
nyujt valogatast munkatarsaink szept-
ember eleje és november vége kozott
megjelent fontosabb publikaciéirol.
Mivel ez az id6szak rovid, ezért nem teljes
mértékben reprezentalja az intézetben folyo
kutatasok soksziniiségét.

The following list, organized by topic, presents a
selection of significant publications by our
staff from early September to the end of Novem-
ber. As this period is relatively short, it does not
fully represent the diversity of research con-
ducted at our institute.

Gyogyszerkémia /
Medicinal chemistry

Eszter Kalydi, Fanni Sebak, Béla Fiser, Babak
Minofar, Eva Moussong, Milo Malanga, Andrea
Bodor, Jozsef Kardos,* Szabolcs Béni*

Exceptional stability of the sugam-
madex-solasodine complex: In-
sights from experimental and the-
oretical studies

Carbohydrate Polymers, 348, 2025, 122819

Sugammadex (SGM) is the first cyclodextrin
(CD)-based selective relaxant binding agent. We
investigated its ability to capture natural amino-
steroid phytotoxins, and assessed its potential
as an antidote for intoxication. Solasodine (SS),
a toxic alkaloid from the Solanaceae family, was

chosen as the model compound. Complexation
was studied using nuclear magnetic resonance
(NMR) spectroscopy, molecular modelling, and
isothermal titration calorimetry (ITC). NMR in
various D,O/DMSO-d6 media revealed a partic-
ularly stable inclusion-type complex, identifying
a slow exchange process between the CD and
the aminosteroid along with a less significant fast
exchange between DMSO and SGM. Using var-
ious NMR techniques, the structure and ki-
netic/thermodynamic parameters of the inclusion
complex were explored. Theoretical calculations
showed the secondary amino head of SS near
the carboxylate ends of the SGM sidechains, fa-
cilitating intermolecular ionic interactions. ITC
experiments in an agueous environment pro-
vided Ka stability constants of 7.03 x 10¢ M™* and
4.17 x 10° M™* at 25 °C and 37 °C, respectively,
similar to previously reported SGM complexes
with aminosteroid neuromuscular blockers. Fi-
nally, SGM significantly increased cell survival
and reduced SS toxicity in mHippoE-14 mouse
hippocampal embryonic cells, supporting the hy-
pothesis that SGM could act as an antidote to
SS's toxic effects.

A sugammadex az elsé olyan ciklodex-
trin-szarmazék, amelyet izomrelaxans
szerek szelektiv megkotésére fejlesz-
tettek ki, ezaltal az orvosi gyakorlat-
ban, mint az izomrelaxans hatast
felfiiggeszté hatéanyag (antidétum)
hasznaljak. Vizsgalataink soran arra
kerestilk a valaszt, hogy a sugam-
madex képes-e megkoétni a névények-
ben talalhaté aminoszteroid szerke-
zetli fitotoxinokat, és igy felhasznal-
hato-e meérgezések ellenszereként. Az
ELTE munkatarsai a szolaszodint, egy
toxikus alkaloidot valasztottak model-
lanyagként. Magneses magrezonancia

spektroszkopia (NMR), izoterm ti-
tracios kalorimetria (ITC) és moleku-
lamodellezés segitségével megalla-
pitottak, hogy a sugammadex rendkiviil
stabil komplexet képez a szolaszodin-
nal, és in vitro sejtkultaraban csok-
kenti a fitotoxin karos hatasait. Ez
alapjan a sugammadex igéretes lehet
az ilyen tipusu vegyiiletek okozta meé-
rgezések kezelésében.

Zsolt Fazekas, Dora Nagy-Fazekas, Bogldrka
Mdria Shilling-Toth, Péter Ecsédi, Pal Straner,
Ldszl6 Nyitray, Andrds Perczel*

Evaluation of an Affinity-Enhanced
Anti-SARS-CoV2 Nanobody Design
Workflow Using Machine Learning
and Molecular Dynamics

Journal of Chemical Information and Model-

ing, 64, 2024, 7626

In silico optimization of protein binding has re-
ceived a great deal of attention in the recent
years. Since in silico prefiltering of strong binders
is fast and cheap compared to in vitro library
screening methods, the advent of powerful hard-
ware and advanced machine learning algorithms
has made this strategy more accessible and pre-
ferred. These advances have already impacted
the global response to pandemic threats. In this
study, we proposed and tested a workflow for de-
signing nanobodies targeting the SARS-CoV-2
spike protein receptor binding domain (S-RBD)
using machine learning techniques comple-
mented by molecular dynamics simulations. We
evaluated the feasibility of this workflow using a
test set of 3 different nanobodies and 2 different
S-RBD variants, from in silico design and bacte-
rial expression to binding assays of the designed
nanobody mutants. We successfully designed

nanobodies that were subsequently tested
against both the wild-type (Wuhan type) and the
delta variant S-RBD and found 2 of them to be
stronger binders compared to the wild-type nano-
body. We use this case study to describe both the
strengths and weaknesses of this in silico assisted
nanobody design strategy.

A SARS-CoV-2 virus megjelenése 2020
egyik legjelentosebb egészségiigyi
eseménye volt. Ez gyors kutatoéi egyiitt-
miikodést valtott ki, amelynek ered-
ményeként szamos kisméretii moleku-
lakra és fehérjékre épiilé virusellenes
gyogyszer (antiviralis terapeutikum)
szilletett. Ezek kozill néhany az
tartozik, amelyek egy szerkezeti egy-
ségbél allé (u.n. egydoménes) fehérjék,
és az antitestekhez hasonléan képesek
a virusfehérjéket (antigéneket) megkot-
ni. A HUN-REN-ELTE Fehérjemodellez6
Kutatécsoportjanak munkatarsai ilyen
nanotestek kotédési képességének
javitasan dolgoztak mesterséges intelli-
gencia alapu algoritmusok segitségé-
vel. Az algoritmusok a termeészetben
eléfordulé (vad tipusu) nanotestek és
antigének szerkezete alapjan mutacio-
kat javasoltak, hogy ezekkel erosebben
kotodjenek. A javasolt mutaciok
hatasat a molekulak dinamikus visel-
kedését szimulaléo szamitasokkal vizs-
galtak. A szamitégépes joslatok alapjan
a legjobban teljesité mutans nano-
testeket laboratéoriumban eléallitottak,
majd ténylegesen megmeérték, hogy
mennyire koétédnek a virusfehérjékhez.
Két olyan mutans nanotestet talaltak,
amelyek a vad tipushoz képest keét


https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0144861724010452
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.4c01023
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.4c01023

kiilonb6z6 virusvaltozat (varians) tiis-
lédnak. A mesterséges intelligencia és
a fehérje-, illetve gyogyszerkutatas
osszefonodasa hatékony Gj utakat nyit
a betegségek elleni kiizdelemben. Ezt
példazza az idei kémiai Nobel-dijasok
munkassaga és az ELTE kutatdoinak
friss eredménye is, amely megmutatja,
hogy a mesterséges intelligencia és az
emberi kreativitas egyiittmiikodése
forradalmasithatja a gyogyszerkuta-
tast, és uj perspektivakat hoz a célzott
virusellenes terapiak fejlesztésében.

Maté Sulyok-Eiler, Veronika Harmat, and An-
drads Perczel*

Unravelling the Complexity of Am-
yloid Peptide Core Interfaces

Journal of Chemical Information and Model-

ing 64, 2024, 8628

Amyloids, large intermolecular sandwiched (-
sheet structures, underlie several protein mis-
folding diseases but have also been shown to
have functional roles and can be a basis for de-
signing smart and responsive nanomaterials.
Short segments of proteins, called aggregation-
prone regions (APRs), have been identified that
nucleate amyloid formation. Here we present the
database of 173 APR crystal structures currently
available in the PDB, and a tool, ACW, for ana-
lyzing their topologies and the 267 inter-B-sheet
interfaces of zipper regions assigned in these
structures. We defined a new descriptor of zipper
interfaces, the surface detail index (SDi), which
quantifies the intertwining between the side
chains of both B-sheets of the zipper, an im-
portant factor for the molecular recognition and

self-assembly of these mesostructures. This al-
lowed a comparative analysis of the zipper inter-
faces and identification of 6 clusters with differ-
ent intertwining, steric fit, and size characteristics
using three complementary descriptors, SDi,
shape complementarity, and buried surface
area. 60% of the APR structures are formed by
parallel B-sheets, of which 52% belong to the
topological class 1. This could be explained by
the better fit and a deeper entanglement of the
zipper regions of the parallel structures than of
the antiparallel structures, as the analysis
showed that both their shape complementarity
(0.79 vs 0.70) and SDi (1.53 vs 1.32) were
higher. The higher abundance of certain resi-
dues (Asn and GlIn in parallel and Leu and Ala in
antiparallel B-sheets) can be explained by their
ability to form different ladder-like secondary in-
teraction patterns within 3-sheets. Analogous to
the hierarchy of protein structure, we interpreted
the primary, secondary, tertiary, and quaternary
structure levels of APRs revealing different char-
acteristics of the zipper regions for both parallel
and antiparallel 3-sheet structures, which may
provide clues to the structural conditions of am-
yloid core formation and the rational design of
amyloid polymorphs.

Szamos oregkori betegség hatterében
a fehérjék hibas feltekeredése all: B-
redoés elemekbdl felépiilé szalas szer-
kezetii aggregatumok (amiloidok) kép-
zédnek beldliikk. Az ELTE Kémiai In-
tézet kutatéi az amiloidképzodés
kulcselemeinek tekintett, néhany ami-
nosavbal allé B-redos fehérjeszakaszok
(amiloidképz6 gocok) szerkezeti-topo-
logiai jellemzésére dolgoztak ki prog-
ramot, és hoztak létre adatbazist. Az

elemzés segit megérteni az ami-

loidképzodés kezdeti lépéseiben kiala-
kulé strukturak fobb jellemzoit: a
szomszédos B-redék kapcsolodo felszi-
nei egymasba-agyazottsaganak meér-
téke, és alak szerinti komplementari-
tasa a parallel B-redés szerkezetekben
nagyobb, és gyakori a jellegzetes létra-
szerii szerkezeti motivumok kiala-
kulasa is.

Zoé S. Toth,* Ibolya Leveles, Kinga Nyiri, Gergely
N. Nagy, Veronika Harmat, Thapakorn Jaroen-
tomeechai, Oliver Ozohanics, Rebecca L. Miller,
Marina Ballesteros Alvarez, Bedta G. Vértessy, *
Andrds Benedek*

The homodimerization domain of
the Stl repressor is crucial for effi-
cient inhibition of mycobacterial
dUTPase

Scientific Reports, 14, 2024, 27171

The dUTPase is a key DNA repair enzyme
in Mycobacterium tuberculosis, and it may serve
as a novel promising anti-tuberculosis target. Stl
repressor  from Staphylococcus aureus was
shown to bind to and inhibit dUTPases from var-
ious sources, and its expression in mycobacte-
rial cells interfered with cell growth. To fine-tune
and optimize Stl-induced inhibition of mycobac-
terial dUTPase, we aimed to decipher the molec-
ular details of this interaction. Structural back-
ground of the complex between dUTPase and a
truncated Stl lacking the repressor C-terminal
homodimerization domain has been described,
however, the effects of this truncation of Stl on
enzyme binding and inhibition are still not known.
Using several independent biophysical, struc-
tural and enzyme kinetic methods, here we show

that lack of the repressor homodimerization do-
main strongly perturbs both enzyme binding and
inhibition. We also investigated the role of a my-
cobacteria-specific loop in the Stl-interaction. Our
results show that removal of this loop leads to a
ten-fold increase in the apparent inhibition con-
stant of Stl. We present a high-resolution three-
dimensional structure of mycobacterial dUTPase
lacking the genus-specific loop for structural in-
sight. Our present data suggest that potent inhibi-
tion of mycobacterial dUTPase by Stl requires the
wild-type full-length protein context.

A dUTPaz a DNS hibajavitas egyik
kulcsenzime, ezért lehetséges gyogy-
szercélpont fehérje. A HUN-REN TTK és
BME kutatdoival folytatott egyiittmii-
kodés soran a tuberkulozis baktérium
dUTPaza és egy gatlo hatasu feheérje-
modul komplexének szerkezetvizsgala-
tahoz jarult hozza a Kémiai intézet mun-
katarsa. A két fehérje kolcsonhatasa
felhasznalhaté lehet uj hatéanyagok
fejlesztésében.

Ldszlé Imre, Péter Ndndsi Jr, Ibtissem Benhamza,
Kata Néra Enyedi, Gabor Mocsdr, Rosevalentine
Bosire, Eva Hegediis, Erfaneh Firouzi Niaki, Agota
Csoti, Zsuzsanna Darula, Eva Csész, Szildrd
Poliska, Bedta Scholtz, Gabor Mezd, Zsolt Bacso,
H T Marc Timmers, Masayuki Kusakabe, Margit Ba-
ldzs, Gyorgy Vdmosi, Juan Ausio, Peter Cheung,
Katalin Toth, David Tremethick, Masahiko Harata,
Gdbor Szabdé*

Epigenetic modulation via the C-
terminal tail of H2A.Z

Nature Communications, 15, 2024, 9171

H2A.Z-nucleosomes are present in both euchro-


https://doi.org/10.1021/acs.jcim.4c01479
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.4c01479
https://doi.org/10.1038/s41598-024-76349-2
https://www.nature.com/articles/s41467-024-53514-9

matin and heterochromatin and it has proven dif-
ficult to interpret their disparate roles in the con-
text of their stability features. Using an in situ as-
say of nucleosome stability and DT40 cells ex-
pressing engineered forms of the histone variant
we show that native H2A.Z, but not C-terminally
truncated H2A.Z (H2A.ZAC), is released from
nucleosomes of peripheral heterochromatin at
unusually high salt concentrations. H2A.Z and
H3K9me3 landscapes are reorganized in
H2A.ZAC-nuclei and overall sensitivity of chro-
matin to nucleases is increased. These tail-de-
pendent differences are recapitulated upon
treatment of HeLa nuclei with the H2A.Z-tail-pep-
tide (C9), with MNase sensitivity being increased
genome-wide. Fluorescence correlation spec-
troscopy revealed C9 binding to reconstituted
nucleosomes. When introduced into live cells,
C9 elicited chromatin reorganization, overall nu-
cleosome destabilization and changes in gene
expression. Thus, H2A.Z-nucleosomes influ-
ence global chromatin architecture in a tail-de-
pendent manner, what can be modulated by in-
troducing the tail-peptide into live cells.

A human genom, vagyis az emberi 6ro-
kitdanyag miikodése és szabalyozasa
még mindig szamos rejtélyt tartogat.
Az viszont mar ismert, hogy a gének ki-
fejezdodését, aktivitasat jelentdésen be-
folyasoljak a hiszton nevii feherjék.
Ezek a fehérjék ugy miikodnek, mint a
DNS ,,csévéldi”: a DNS-szal feltekered-
het rajuk, ezzel gatolva a génekhez
valé hozzaférést, vagy letekeredhet,
hozzaféerhetové téve azokat. Ez a
mechanizmus kulcsszerepet jatszik a
génmiikodés szabalyozasaban. A hisz-
tonok négy alegységbédl allnak. Bizo-
nyos betegségekben - példaul rakos

megbetegedésekben - ezek az alegysé-
gek nem a szokasos, ,nativ” formajuk-
ban vannak jelen, hanem mutans valto-
zataik jelennek meg. Ezek a mutans
hisztonok nem képesek kellé stabili-
tassal feltekerni a DNS-szalat, aminek
kovetkeztében olyan gének is aktiva-
lodhatnak, amelyeknek nem kellene.
Példaul olyan gének, amelyek a mag-
zati fejlédés soran fontos szerepet jat-
szottak, de felnoéttkorban hozzajarul-
hatnak a tumorok attéteinek kialakula-
sahoz. Egy friss kutatas soran a hiszton
alegységek egyikét, a H2A.Z nevi fe-
hérjét, valamint annak mutans valtoza-
tait vizsgaltak. Kideriilt, hogy a mutans
verziok egy kritikus ponton térnek el a
normal fehérjétél: hianyzik a veégiikrol
egy rovid peptidszakasz. A HUN-REN-
ELTE Peptidkémiai Kutatocsoport ket
tagja, Mez6 Gabor és Enyedi Kata, el6-
allitotta ezt a hianyzé peptidet, és a
Debreceni Egyetem kutatoéival egyiitt-
miikédve bizonyitotta, hogy ennek a
peptidnek a hozzaadasa a mutans hisz-
tonokhoz jelentésen stabilizalja azo-
kat, és visszaadja a DNS ,feltekerésé-
égliiket. A kuta-
tas nagy elorelépést jelent, mert nem-

hez” sziik

éges kép

csak izolalt sejtmagokban, hanem él6,
rakos sejtekben is sikeriilt igazolni a
peptid stabilizalé hatasat. Ez a felfede-
zés a jovoben alapja lehet egy uj tera-
pias megkozelitésnek, amely segithet
a rakos megbetegedések kezelésében.

Bence Borbds, Nikolett Kallai-Szabo, Miléna
Lengyel, Emese Balogh, Bdlint Basa, Karoly
Stivegh, Romdna Zelko,* Istvdn Antal*

Microfabrication of controlled re-

lease osmotic drug delivery sys-
tems assembled from designed el-
ements

Expert Opinion on Drug Delivery 21, 2024,
1637

This study investigates combining 3D printing
with traditional compression methods to develop
a multicomponent, controlled-release drug deliv-
ery system (DDS). The system uses osmotic tab-
let layers and a semipermeable membrane to
control drug release, similar to modular Lego®
structures. Glycerol improved the membrane's
wettability, as confirmed by PALS. The system
achieved zero-order drug release, unaffected by
stirring rates, due to the push and pull tablets
within the 3D-printed frame. The release profile
was stable, demonstrating effective drug delivery
control. The study successfully developed a pro-
totype for a controlled-release osmotic DDS,
achieving zero-order release kinetics for quinine
hydrochloride after 2 h. This modular approach
holds potential for personalized therapies in hu-
man and veterinary medicine, allowing customi-
zation at the point of care.

Ez a tanulmany azt vizsgalja, hogyan le-
het a 3D nyomtatast kombinalni a
hagyomanyos tablettazasi mod-
szerekkel egy tobbkomponensii, sza-
gyogysze-
radagolé rendszer (DDS) kifejlesztése

balyozott felszabadulasu
érdekében. A rendszer ozmotikus tab-
lettarétegeket és féligatereszté6 mem-
brant hasznal a gyogyszerfelsza-
badulas szabalyozasara, hasonléan a
modularis Lego® szerkezetekhez. A
gyartas soran alkalmazott glicerin
javitotta a membran tulajdonsagait

(nedvesithetoseégét). A rendszer

9

kedvezo és egyenletes gyogyszerfelsza-
badulast biztosit, amit a keverési sebes-
ség nem befolyasolt, készonhetéen a
3D-nyomtatott keretben I1évé tablet-
taknak. A felszabadulasi profil stabil
maradt, ami hatékony gyogyszeradago-
lasi szabalyozast eredményezett. A be-
mutatott modularis megkozelités le-
hetdséget biztosit a személyre szabott
terapiak alkalmazasara mind human-,
mind allatgyogyaszatban, lehetové téve
az ellatas helyszini testreszabasat.

Anyagtudomany és elektrokémia /
Material science and electrochemistry

Aline Bornet, Pavel Moreno-Garcia,* Abhijit
Dutta, Ying Kong, Mike Liechti, Soma Veszter-
gom, Matthias Arenz, Peter Broekmann*

Disentangling the Pitfalls of Rotat-
ing Disk Electrode-Based OER Sta-
bility Assessment: Bubble Blockage
or Substrate Passivation?

ACS Catalysis 14, 2024, 17331

Oxygen evolution reaction (OER) catalyst stability
metrics derived from aqueous model systems
(AMSs) prove valuable only if they are transfera-
ble to technical membrane electrode assembly
(MEA) settings. Currently, there is consensus that
stability data derived from ubiquitous rotating disk
electrode (RDE)-based investigations substan-
tially overestimate material degradation mainly
due to the nonideal inertness of catalyst-backing
electrode materials as well as bubble shielding of
the catalyst by evolved oxygen. Despite the inde-
pendently developed understanding of these two
processes, their interplay and relative impact on
intrinsic and operational material stability have not


https://www.tandfonline.com/doi/epdf/10.1080/17425247.2024.2412826?needAccess=true
https://www.tandfonline.com/doi/epdf/10.1080/17425247.2024.2412826?needAccess=true
https://pubs.acs.org/doi/full/10.1021/acscatal.4c05447

yet been established. Herein, we employ an in-
verted RDE-based approach coupled with online
gas chromatographic quantification that exploits
buoyancy and anode hydrophilicity existing un-
der operating acidic OER conditions and ex-
cludes the influence of bubble retention on the
surface of the catalyst. This approach thus al-
lows us to dissect the degradation process oc-
curring during the RDE-based OER stability
studies. We demonstrate that the stability dis-
crepancy between galvanostatic nanoparticle
(NP)-based RDE and MEA data does not origi-
nate from the accumulation of bubbles in the cat-
alyst layer during water oxidation but from the
utilization of corrosion-prone substrate materials
in the AMS. Moreover, we provide mechanistic
insights into the degradation process and devise
experimental measures to mitigate or circumvent
RDE-related limitations when the technique is to
be applied to an OER catalyst stability assess-
ment. These findings should facilitate the trans-
ferability between AMS and MEA approaches
and promote further development of the latter.

Az ELTE Keémiai Intézetében Veszter-
gom Soma vezetésével miikodé MTA-
ELTE Lendiilet Hatarfeliilleti Elektro-
kémia Kutatocsoport kozremiikodése-
vel sziiletett publikacio szerzéi az el-
ektromos aram segitségeéevel torténo
vizbontas anodkatalizatoraként szol-
galo iridium-oxid nanorészecskék sta-
bilitasat vizsgaljak, kiilonos tekintettel
a hordozo és a nanorészecskék kozotti
kapcsolat sérilléseinek, és a hordozo
kutatas soran megmutattak, hogy a
kiillonb6z6 meérési modszerekkel veg-
zett stabilitasvizsgalatok eredményei
kozott tapasztalhato eltéréseket -
szemben az irodalomban gyakran meg-
fogalmazott allitassal - nem az oxigén
buborékok katalizator rétegbeli fel-
halmozoédasaval, hanem a katalizator

hordozéanyagainak korréziés haljama-
val lehet megmagyarazni.

Irfan Khan, Ahmed Ibrahim, Seigo Satake, Kende
Attila Béres, Miklés Mohai, Zsolt Czigdny, Ka-
talin Sinkoé, Zoltan Homonnay, Erné Kuz-
mann, Stjepko Krehula, Marijan Marcius, Luka
Pavi¢, Ana Santi¢, Shiro Kubuki*

57Fe-Mossbauer, XAFS and XPS
studies of photo-Fenton active
xMO+40Fe203+(60-x)SiO2 (M: Ni,
Cu, Zn) nano-composite prepared
by sol-gel method

Ceramics International 2024

This research delves into the impact of nickel
(Ni), zinc (Zn), and copper (Cu) dopants on the
photocatalytic efficiency of iron-silicate glass in
wastewater treatment. Physicochemical charac-
terization identified hematite (a-Fe,Og) and spi-
nel configuration of Ni- and Cu-ferrites together
with inverse spinel configuration of Zn-ferrite
(ZnFe;0,) nanoparticles. 'Fe Mdssbauer spec-
troscopy, combined with Debye temperature
analysis, showed a constant total absorption
area of Fe**, offering insights into the dynamic
behaviour of iron in the silicate matrices. XANES
and EXAFS analysis provided insights into the
coordination environments of dopants. It re-
vealed that Zn doping leads to Fe** in a distorted
octahedral environment, with Zn-O interactions
suggesting the formation of zinc ferrite-like struc-
tures. The concordant results were obtained
from the XPS spectra. Optical analysis showed
a reduction in bandgap energies upon dopant in-
clusion, suggesting alterations in electronic
structures. The photocatalytic performance was
assessed through the degradation kinetics of
methylene blue (MB) dye and municipal
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wastewater, showing higher degradation rates in
doped samples. Notably, Zn dopant displayed
remarkable efficacy in MB degradation. This
study underscores the promising potential of
transition metal-doped iron-silicate glasses as
potent photocatalysts for wastewater treatment.

A szennyvizek, kiillonésen az ipari
szennyvizek tisztitasa napjaink egyik
legsiirgetobb kornyezeti kihivasa. Az
egyik igéretes megoldas a fotokataliti-
kus anyagok alkalmazasa, amelyek
fény segitsegével képesek lebontani a
vizben talalhaté szerves szennyezé
anyagokat. A hagyomanyosan hasznalt
anyagok tobbnyire ultraibolya tarto-
manyban aktivak, azonban ezek dragak
és specialis fényforrasokat igényelnek.
Ezzel szemben a vas-szilikat iiveg
olyan anyag, amely a lathato fény tar-
tomanyaban is hatékony lehet, ezaltal
gazdasagosabb és konnyebben alkal-
mazhaté megoldast kinal. A kutatas
célja a vas-szilikat iivegek fotodegra-
dacios hatasanak javitasa volt atme-
netifém-adalékok, példaul nikkel (Ni),
cink (Zn) és réz (Cu) segitségével. Az
igy kapott anyagok kiilonleges na-
nostrukturakkal rendelkeznek, ame-
lyek koziil kiemelkedik a hematit (a-
Cu-ferritek, valamint az inverz spinel
szerkezetii Zn-ferrit (ZnFe,0,). A kuta-
tas soran ’Fe Mossbauer-spektroszko-
piat, rontgenspektroszkopiai (XANES
és EXAFS) méréseket és optikai vizsga-
latokat végeztek. Az optikai mérések
kimutattak, hogy az adalékanyagok ha-
tasara a tiltottsav-szélesség csokkent,
ami a fotokatalitikus aktivitast az ult-
raibolya tartomanybol a lathato fény

tartomanyaba tolta el. Ez az eltolédas
killonésen fontos, mivel igy a vas-szili-
kat iivegek a természetes napfény hasz-
nositasara is alkalmassa valnak. Az
eredmények ramutattak, hogy az atme-
netifemmel adalékolt vas-szilikat iive-
gek igéretes fotokatalizatorok lehetnek
a szennyvizkezelésbhen. Ez a megkozeli-
tés nemcsak kornyezetbarat, de kolt-
séghatékony megoldast is kinal az ipari
szennyezodések eltavolitasara.

Analitikai és kornyezetkémia /
Analytical and environmental
chemistry

Zoltan Homonnay, Sandor Stichleutner,* Erné
Kuzmann, Miklés Kuti, Gyézé G. Lang, Kende
Attila Béres, Laszlo Trif, Daniel J. Nagy, Gyula
Zaray, and Jozsef Lendvay

Quantitative Analysis of Ferrate(VI)
and Its Degradation Products in
Electrochemically Produced Potas-
sium Ferrate for Waste Water Treat-
ment

Applied Sciences-Basel, 14, 2024, 9144

Potassium ferrate(VI) (K.FeO,) as a particularly
strong oxidant represents an effective and envi-
ronmentally friendly waste water treatment mate-
rial. When produced by anodic oxidation in highly
alkaline aqueous solution, the K,FeO, product is
separated and sealed in inert plastic bags with the
retention of some liquid phase with high pH. This
method proved to be excellent for long-term stor-
age at moderately low temperature (5 °C) for in-
dustrial applications. It is still imperative to check
the ferrate(VI) content of the product whenever it
is to be used. Fe-57 Moéssbauer spectroscopy is
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an excellent tool for checking the ratio of fer-
rate(VI) to the degradation product iron(lll) in a
sample. For this purpose, normally the spectral
areas of the corresponding subspectra are con-
sidered; however, this approximation neglects
the possible differences in the corresponding
Méssbauer—Lamb factors. In this work, we have
successfully determined the Mdssbauer—Lamb
factors for the ferrate(VI) and for the most com-
mon iron(lll) degradation products observed. We
have found superparamagnetic behavior and
low-temperature phase transformation for an-
other iron(lll) degradation product that made the
determination of the Mossbauer-Lamb factors
impossible in that case. The identities of a total
of three different iron(lll) degradation products
have been confirmed.

A kalium-ferrat(Vl) (K;FeO,) rendkiviil
er6s oxidaloszerként hatékony és kor-
nyezetbarat megoldast kinal a szenny-
vizek tisztitasara. Az anyag azonban
nem tartos: kiilonleges reakcioképes-
sége miatt gyorsan bomlik, ezért ipari
felhasznalasa el6tt elengedhetetien
meghatarozni, mennyi ferrat(Vl) ma-
radt még a termékben. Az 5’Fe Mossba-
uer-spektroszkopia az egyik legmegbiz-
hatobb médszer arra, hogy kimutassak
és pontosan megmérjék a ferrat(Vl)
mennyiségét, valamint a bomlas soran
keletkezo vas(lll)-vegyiileteket. Ehhez
a mérések soran altalaban a spektru-
mok kiilonb6zo részteriileteinek ara-
nyait hasonlitjak 6ssze. Azonban ez az
eljaras nem veszi figyelembe, hogy a
ferrat(Vl) és bomlastermékei masképp
nyelik el vagy szorjak vissza a sugar-
zast a vizsgalat soran. Ez a kiilonbség
befolyasolhatja az eredmények pontos-
sagat. Ez a kiillonbség befolyasolhatja
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az eredmények pontossagat. A kutatas
soran elsékeént végeztek pontos méreé-
seket ezekrol a kiillonbségekrol, és a
ferrat(Vl) harom bomlastermékérdl is
adatokat gyiijtottek. Ezek az eredmeé-
nyek nemcsak a mérések pontossagat
javithatjak, hanem segithetnek optima-
lizalni a kalium-ferrat alkalmazasat a
szennyviztisztitasban, megbizhatoébba
téve az eljarast.

Csaba Tobi,* Nguyen Quoc Khdnh, Zoltdn
Homonnay, Eva Széles

Applicability of atomic force mi-
croscopy for nuclear forensic ex-
amination

Journal of Radioanalytical and Nuclear Chem-

istry — Letters 2024

The applicability of the Atomic Force Microscopy
(AFM) was examined for nuclear forensic pur-
poses. The hyper-stoichiometric form of ura-
nium-oxide was identified as novel signature
which indicates the production technology of ura-
nium fuel pellets. The AFM technique was com-
pared with Scanning Electron Microscope (SEM)
that is usually used for morphological study in
nuclear forensics. AFM has some unique fea-
tures comparing with SEM and as a fast and less
expensive technigue, it can be a good alternative
solution or a supporting technique to the SEM.

Az atomeré-mikroszkop (AFM) alkalma-
zhatésagat vizsgaltak nuklearis krimi-
nalisztikai célokra. Az uran-oxid hiper-
sztochiometrikus formajat (amelyben
az oxigén mennyisége meghaladja a
szokasos kémiai aranyt) aj jelzo-
vegyiiletként azonositottak, amely az

uran Gzemanyag-pelletek gyartasi
technologiajat tiikrézi. Az AFM techni-
kat a pasztazo elektronmikroszkoppal
(SEM) hasonlitottak ossze, amelyet a
nuklearis kriminalisztikaban gyakran
alkalmaznak morfolagiai vizsgalatokra.
Az AFM tobb egyedi elonyt kinal a SEM-
hez keépest, és mint gyorsabb és
olcsébb moédszer, hasznos alternativ
vagy kiegészité technikaként alkalma-
zhato a SEM mellett.

Reakciodinamika /

Reaction dynamics

Csenge Galanics, Istvan Szalai*
Dynamics of pH Oscillators in Con-
tinuous Stirred Tanks in Series

ChemPhysChem 2024, e202400610

Complex reaction networks with positive and
negative feedback can produce diverse nonlin-
ear phenomena in open reactors, such as multi-
stability and oscillations. pH oscillators driven by
hydrogen or hydroxide autocatalytic processes
show sustained oscillations in continuously
stirred tank reactors (CSTR) but only a sharp pH
switch in batch. Here, we present a numerical
study on the dynamics of pH oscillators in a se-
ries of CSTRs. We show a critical residence time
under which bistability and above which oscilla-
tions develop. The dynamics of the CSTR cas-
cade show the cross-shaped phase diagram of
nonlinear activatory inhibitory systems. In the do-
main of oscillations, one reactor starts to oscil-
late autonomously and induces forced complex
oscillations in the following tanks with damped
amplitudes. These results, with their practical im-
plications, may contribute to understanding the

recent experimental observations of nonlinear
phenomena in the presence of a residence time
ramp and inspire further research in this area.

A kémiai rendszerek dsszetett vissza-
csatolasi halézatai, ahol pozitiv és
negativ visszacsatolasok egyarant
miikédnek, latvanyos nemlinearis jelen-
ségeket produkalhatnak, példaul oszcil-
laciokat vagy tobbféle stabil allapotot.
A pH-oszcillatorok kiilonésen izgalmas
példak: ezek olyan reakcioé-halézatok,
amelyekben a pH-érték idoben peri-
odikusan valtozik a hidrogén-ionok (HY)
vagy hidroxidionok (OH") autokatali-
tikus folyamatai révén. Ezek az anyagok
egyedi viselkedést mutatnak zart és
Mig kevert

tartalyos reaktorokban (CSTR) folyama-

nyitott rendszerekben.
tos pH-oszcillacidokat produkalnak, zart
rendszerekben csupan éles pH-ugras
figyelheté6 meg. Az egymas utan ossze-
kapcsolt reaktorok (folyamatos
kaszkadreaktor) numerikus vizsgalata
soran kimuthatoé volt, hogy a reactor-
sorozat egyes reaktorainak viselkedeé-
sében bistabilitas (kétféle stabil allapot
letezése egyazon paraméterek mellett)
és oszcillacio is kialakulhat. Az oszcil-
laciés tartomanyban az egyik reaktor
onalléoan kezd oszcillalni, majd az ezt
koveto reaktorokban csillapitott ampli-
tudoju, kényszeritett oszcillaciok
jelennek meg. Az ELTE vegyészeinek
ezen eredménye a keémiai dinamikai
rendszerek mélyebb megeértéséhez
jarulhat hozza, hanem gyakorlati alkal-
mazasokat is inspiralhat. A pH-oszcil-
laciok példaul hasznosak lehetnek szin-

tetikus kémiaban, kiilonosen ott, ahol
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bonyolult szupramolekularis szer-
kezetek eldallitasara van sziikség. E-
mellett a kémiai reakciok és a hidro-
dinamikai aramlasok koélcsonhatasa
mas érdekes jelenségeket is létre-
hozhat, példaul oszcillalé kémiai fron-
tokat vagy aramlas altal vezérelt
kicsapodasokat. Ezen jelenségek vizs-
galata hozzajarulhat ahhoz, hogy meg-
értsiik a hidrotermalis kiirtok szerepét
az élethez sziikséges szerves vegyi-
letek kialakulasaban. A kutatas tehat
nemcsak ipari, hanem biokémiai és
evolucios szempontbol is jelentoséggel
birhat, Gj iranyokat nyitva a nemline-
aris kémiai halozatok és a reaktorter-
vezés teriiletén.

Asztrokémia /| Astrochemistry

Pavel V. Zasimov, Barbara Keresztes, San-
dor Gobi, Anastasia D. Volosatova, Gyoérgy
Tarczay*

A chemical link between saturated
and unsaturated aldehydes and ke-
tenes in the interstellar medium:
Laboratory experiments on the H-
atom reactions of
(CH2CHCHO) and

(CH3CH2CHO) at low temperatures

propenal

propanal

Astronomy & Astrophysics 2024

Propenal (CH,CHCHO) and propanal
(CH3CH,CHO) have been detected in various
regions of the interstellar medium (ISM), from
star-forming regions to a comet’s dusty coma.
These molecules attract considerable attention
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due to their structural similarity to aldose sugars
and their potential role in prebiotic astrochemis-
try. Their reactions with H atoms may signifi-
cantly contribute to the chemical diversity in the
ISM and link these molecules with each other
and other isomers. In this study, we aimed to in-
vestigate the astrophysically relevant low-tem-
perature reactions of propenal and propanal mol-
ecules with H atoms to explore possible reaction
pathways between these molecules and their
isomers. Propenal and propanal were isolated in
solid para-H, at 3.1 K. This medium, with its
weak interactions, provides spectroscopic data
close to gas-phase values and allows for study-
ing highly reactive short-lived species. Addition-
ally, H atoms can be conveniently generated, dif-
fuse, and react with the isolated molecules. The
reactions were monitored using infrared (IR)
spectroscopy. Quantum-chemical computations
were employed to determine possible reaction
paths and aid in spectral assignments. The reac-
tion of propenal and propanal with H atoms in the
first step results in the production of
CH,CH+CO/CH,CHCO, CH3;CH,*CO, and
CH3*CHCHO radicals. Further H-atom reactions
of CH3*CHCHO and R<CO radicals lead to the
formation of methylketene (CH;CHCO) as the
product of both the reaction of propenal and pro-
panal. The two-step addition of H atoms to
propenal was tentatively found to produce pro-
panal. The radicals observed in the experiments
are likely produced in dark molecular clouds on
icy grains, increasing interstellar chemical com-
plexity. The experiments suggest that H-atom re-
actions with propanal and propenal are important
channels for methylketene production. The ob-
served reactions imply that consecutive H-atom
addition and H-atom abstraction reactions of
propenal and propanal can catalyze interstellar
H, formation.

Az aldehidek, mint a
(CH2.CHCHO) és a propanal
(CH3CH:CHO), az elmult évtizedekben
jelentos figyelmet kaptak az asztrokeé-

propénal

miaban és asztrobioléogiaban, mivel
kulcsszerepet jatszhatnak az aminosa-
vak csillagkoézi szintézisében, és szer-
kezeti hasonlésagot mutatnak az aldéz
cukrokkal. Ezen aldehidek tébb csillag-
kozi régioban is észlelhetdk, beleértve
csillagkeletkezési zonakat és listoko-
s6k komajat. A hidrogénatomokkal
valé reakcidjuk kiillonosen érdekes, mi-
vel ezek a reakciok hozzajarulhatnak a
csillagkozi kemiai sokféleség néveke-
déséhez, ugyanis olyan gyokok és reak-
tiv molekulak keletkezhetnek, ame-
lyekb6l nagyobb, komplexebb szerves
molekulak johetnek létre a csillagkozi
térben. A kutatas célja annak vizsga-
lata volt, hogyan reagalnak a propénal
és propanal molekulak hidrogénato-
mokkal alacsony hoémérsékleten, és
hogy ezek a reakciok hogyan befolya-
soljak a csillagkozi kornyezet kémiai
osszetételét. Az eredmények azt mu-
tatjak, hogy a propénal és propanal hid-
rogénatomos reakciék soran egy-
masba alakulhatnak. A reakciokban
metilketén (CH;CHCO) és kiilonféle
gyokok keletkeznek, amelyek fontos
szerepet jatszhatnak nagyobb cukor-
szerii molekulak szintézisében a csil-

lagkozi térben.

Barbara Keresztes, Sdndor GOobi, Anita
Schneiker, Gdbor Bazsé, and Gyorgy Tarczay*

Cosmic-ray-induced chemical pro-
cesses in CHsOH, CHsNH:2, and

CH3OH:CHsNH: ices: Conventional
and novel IR spectroscopic analy-
sis with VIZSLA

Astronomy & Astrophysics 2024

Icy mantles on interstellar dust grains are consid-
ered key contributors to the chemical complexity
of the interstellar medium (ISM). Gas-phase mol-
ecules in the ISM can adsorb onto these icy sur-
faces, where chemical reactions can be induced
by ultraviolet (UV) or cosmic ray (CR) irradiation.
The resulting molecules can subsequently de-
sorb, thereby altering the composition of the gas
phase in the ISM. Therefore, studying astrochem-
ically relevant reactions within ices is essential for
advancing our understanding of astrochemistry.
We conducted experiments with pure methanol
(CH30H), pure methylamine (CH3;NH;), and
CH3;OH:CH5NH, ices. To simulate CR effects,
ices were irradiated with 5 keV electrons. We in-
tegrated the advantages of ice experiments and
noble gas matrix experiments by performing two
distinct investigations on each sample. During
(TPD),
chemical changes in the ice samples were moni-

temperature-programmed  desorption
tored using Fourier transform infrared (FTIR)
spectroscopy. Simultaneously, the desorbing mol-
ecules were trapped in an Ar matrix. This TPD-
matrix-isolation (TPD-MI) redeposition process
enabled FTIR spectroscopic identification of the
desorbed species. The results obtained from ex-
periments with CH;OH and CH3;NH, ices are con-
sistent with previous studies. Additionally, the
TPD-MI redeposition process enabled the identifi-
cation of several species previously not detected
clearly and directly in pure CH3;OH or CH3;NH,
ices, including molecules such as HCOOH, HCN,
and CH,CHNH. Our
CH3;OH:CH3NH, mixtures revealed the formation

experiments  with
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of several nitrogen- and oxygen-containing or-
ganic species (CH3;NHCH,OH, NH,CH,OH,
NH,CH,CH,OH, and HNCO), which are poten-
tial precursors to prebiotic molecules in the ISM.
Therefore, these experiments provide valuable
insights into the chemical evolution in space.

Az ELTE kutatoi vizsgalatanak célja az
volt, hogy jobban megeértsiik a szerves
molekulakat is tartalmazé jegekkel bo-
ritott csillagkozi porszemcséken vég-
bemend kémiai reakciokat. Ezekben a
jégrétegekben UV sugarzas vagy koz-
mikus sugarzas hatasara oJsszetett
kémiai reakciok mennek végbe. A
kutatas soran metanol (CH;OH) és
metil-amin (CH3;NH:) jegeket, valamint
ezek keverékét tanulmanyoztak az
asztrokémiai vizsgalatok céljara épi-
tett VIZSLA berendezéssel. A jegeket
elektronokkal bombaztak, szimulalva a
kozmikus sugarzas hatasat. A VIZSLA
specialis felépitése Ilehetové teszi,
hogy a besugarzas utan a jéghol
szublimacioval tavozé molekulakat
érzékenyen és megbizhatéoan azo-
nositsak infravoros spektroszkopiai
modszerrel. A vizsgalatokkal olyan
szerves vegyiileteket, példaul amino-
alkoholokat azonositottak, amelyek
fontosak lehetnek a prebiotikus mole-
kulak kialakulasaban. Az eredmények
hozzajarulnak a kémiai evolicio jobb
megértéséhez az iirben, és segitik a
jéegben lezajlo kémiai folyamatok to-
vabbi tanulmanyozasat.

Szerkezeti kémia /
Structural chemistry

Sandor Gobi*, Igor Reva, Gopi Ragupathy, Rui
Fausto, and Gyorgy Tarczay

Hydrogen-Atom-Assisted Tautom-
erization on Solid Surfaces - The
Case Study of Thioacetamide

Journal of Physical Chemistry C 2024

< ACSPublications vwacsorg

Amorphous thioacetamide (TA) ice was pre-
pared by deposition on a low-temperature sub-
strate in an ultrahigh-vacuum simulation cham-
ber, exposing the sample to a beam of hydrogen
atoms. The structural changes were monitored
by reflection—absorption FT-IR spectroscopy.
The spectral data unambiguously evidence the
formation of the higher-energy thiol tautomeric
forms of TA upon interaction with H atoms, re-
sulting from the more stable thione tautomer,
which is otherwise exclusively present in unpro-
cessed ice. The regeneration of the thione spe-
cies from the thiol tautomeric forms occurs upon
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heating the sample above 100 K. Quantum-
chemical computations were conducted to con-
firm the conclusions drawn from the experi-
mental results. According to the theoretical find-
ings, the thiol molecules, formed on the surface
of amorphous ice upon H-atom-assisted thione
— thiol tautomerization, cannot survive in the
crystalline material. A mechanism for the pro-
cess at the molecular level is also proposed. This
work provides the first example of H-atom-as-
sisted tautomerization occurring on the surface
of amorphous ice without the action of UV light
as the source of energy.

Az ELTE kutatoi amorf tioacetamid
jeget készitettek ultranagy vaku-
umban, mikézben a mintat hidrogé-
natomokkal bombaztak. Infravoros
spektroszkopias mérésekkel kovették
a jéeg szerkezeti valtozasait, és kimu-
tattak, hogy a stabilabb tion tau-
tomerbdl a hidrogénatomok hatasara
magasabb energiaszintii tiol tautomer
keletkezik. Ezek a tiol molekulak azon-
ban 100K felett visszaalakulnak
tionna. A kisérleti eredményeket kvan-
tumkémiai szamitasokkal is meg-
erésitették, amelyek azt mutattak,
hogy a tiol molekulak csak az amorf jég
felszinén maradnak stabilak, de a kris-
talyos anyagban mar nem léteznek. Ez
a kutatas az elsé példat szolgaltatja
arra, hogy szilard fazisban, UV-
sugarzas neélkiil, pusztan hidroge-
natomok hatasara menjen végbe tau-

tomerizacio.

Ldszl6 Kotai,* Kende Attila Béres, Attila Far-
kas, Berta Barta. Hollo, Vladimir M. Petrusevski,
Zoltan Homonnay, Ldszlo Trif, Fernanda Paiva
Franguelli, and Laura Bereczki

An Unprecedented Tridentate-
Bridging Coordination Mode of Per-
manganate lons: The Synthesis of
an Anionic Coordination Polymer—
[Co!'|(NH3)e] /[ (K(k1-Cl)2(p2:2:2"-(k3-0,
0’,0"-Mn04)2)~]-Containing Potas-
sium Central lon and Chlorido and
Permanganato Ligands

Molecules, 29, 2024, 4443

A unigue compound (compound 1) with structural
features including an unprecedented tridentate-
bridging coordination mode of permanganate ions
and an eight-coordinated (rhombohedral) k1-chlo-
rido and tridentate permanganato ligand in a po-
tassium complex containing coordination polymer
(ICO"(NHa)ela[(K(k'-Cl)(u**#-(k*-0,0',0" MNO4))n-])
with isolated regular octahedral hexammineco-
balt(lll) cation was synthesized with a yield of
>90%. The structure was found to be stabilized by
mono and bifurcated N-H---Cl and N-H---O (bridg-
ing and non-bridging) hydrogen bonds. Detailed
spectroscopic (IR, far-IR, and Raman) studies
and correlation analysis were performed to assign
all vibrational modes. The existence of a reso-
nance Raman effect of compound 1 was also ob-
served. The thermal decomposition products at
500 °C were found to be tetragonal nano-
CoMn,0, spinel with 19-25 nm crystallite size and
KCI. The decomposition intermediates formed in
toluene at 110 °C showed the presence of a po-
tassium- and chloride-containing intermediates
combined into KCI during agueous leaching, to-
gether with the formation of cobalt(ll) nitrate hex-
ahydrate. This means that the Co"—Co'" redox re-
action and the complete decomposition of the per-
manganate ions occurred in the first decomposi-
tion step, with a partial oxidation of ammonia into
nitrate ions.
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A kutatas soran egy egyedilallé
vegyiiletet szintetizaltak, amely kilon-
leges szerkezeti jellemzékkel rendel-
kezik. A vegyiiletben a permanganat
ionok korill a ligandumok haromfogu
koordinacioval kapcsolédnak és egy
nyolcszorosan koordinalt, rombo-
éderes szerkezetii, kloridion is jelen
van. Ez egy polimerekbdl felépiilé
strukturat alkot, amelyet stabilizalnak
az N-H--Cl és N-H---O hidrogénkotések,
amelyek egyszerii és elagazé médon is
jelen vannak. A hdokezelési folyamatok
soran a vegyiilethdl tetragonalis nano-
CoMn,0, spinell keletkezett, 19-25 nm-
es kristalymérettel. Az eredmények
arra utalnak, hogy a vegyiilet a jovoben
hatékony katalizatorként alkalmaz-
hato, kiilonosen szerves vegyiiletek ox-

idacidéjaban.

Kende Attila Béres, Ldszl6 Kotai, Erné Kuz-
mann, Libor Machala, Petr Novdk, Mdtyds Pdpai,
Shiro Kubuki, and Zoltan Homonnay*

Unusual relaxation phenomena in
the 57Fe Mossbauer spectra of
FeXs (X = Cl, NO3, ClOs, MnOa,
1/2(S20s8)) complex salts contain-
ing urea, methylated urea, chlorido
or aquo ligands: studies on the in-
fluence of the ligand sphere and
deuteration

Journal of Radioanalytical and Nuclear Chem-

istry 2024

Mossbauer spectra of Fe'' complex salts with
urea-related ligands show a broadened line due
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to magnetic relaxation. The origin of the relaxa-
tion is not known, mostly spin—spin type is con-
sidered. A study of a large number of com-
pounds can be helpful to show differences in the
Mossbauer parameters and to see the infuence
of the chemical environment on the relaxation.
We have evaluated the Mossbauer spectra of 13
compounds recorded at various temperatures
with the Blume—Tjon two-state relaxation model
and with the (unrestricted) Afanasev—Gorob-
chenko model. The latter showed significant dif-
ferences between some salts, and proved the
presence of spin—lattice relaxation.

A karbamiddal vagy annak szarma-
zékaival kapcsolodo vas(lll) sok Moss-
bauer-spektruma egy szélesebb vona-
lat mutat, ami a magneses kolcson-
hatas (magneses relaxacio) kovet-
kezménye. A relaxacio pontos oka nem
ismert, de leginkabb a részecskéek
kozotti kolcsonhatasra (spin-spin re-
laxaciot) gondoltak meghatarozénak.
Nagyszamu vegyiilet vizsgalata
segithet jobban megérteni, hogyan be-
folyasolja a kémiai kornyezet ezt a
jelenséget. A kutatok 13 kiillonb6z6
vegyiilet spektrumat elemezték kiilon-
b6z6 hémérsékleten, és a modellek azt
mutattak, hogy egyes sok kozott je-
lentés killonbségek vannak, ami
igazolta, hogy egyes esetekben a kris-
talyraccsal valé kolcsonhatas (spin-
racs relaxacio) is hozzajarul a spek-

trumvonalak kiszélesedéséhez.

Elméleti és szamitasos kémia /
Theoretical and computational
chemistry

Agnes Szabados,* Andrds Gombds,* Péter R.
Surjan*

Knowles Partitioning at the Multi-
reference Level

Journal of Physical Chemistry A, 128, 2024,
9311

ChemRxiv

A multireference generalization of the partition-
ing introduced recently by Knowles (J. Chem.
Phys. 2022 156, 011101) is presented with the
aim to study electronic systems at a medium
level of correlation. The multireference formalism
applied is the general framework of multiconfig-
uration perturbation theory (MCPT).

Mikozben az anyag viselkedésének
modellezése molekularis szinten ma
mar megszokott, szamitogépes kiér-
tékeléssel tamogatott eszkozzé valt, a
teriillet még mindig szamos kihivast rejt
magaban. A modellezés szintjének
helyes megvalasztasa és a vizsgalt
problémahoz ill6 kozelitések megtala-
lasa sokszor még a tapasztalt
szakemberek szamara is idoigényes és
bonyolult feladat. Az ilyen folyamato-
kat gyorsabba, pontosabba és egy-
szeriibbé teheti a szamitégépes
szimulacioé alapjat jelentd, kozelit6 ma-
tematikai osszefiiggések to-
Az ELTE Elméleti

Kémiai Laboratoriumanak munkatarsai

vabbfejlesztése.

nemrégiben egy Gj, a korabbiaknal pon-
tosabb eredményeket ado elmélet al-
kalmazasi korének kiterjesztésén dol-

goztak. Ez az elméleti fejlesztés le-
hetoveé teszi olyan kiilénleges moleku-
lak jobb leirasat, amelyek elektron-
szerkezete nem magyarazhaté az el-
ektroneloszlasrol alkotott egyszeri kép
alapjan. Példaul az ugynevezett nyilt-
héju molekulak, az atmenetifém-kom-
plexek, valamint az elektronikusan ger-
jesztett allapotban Ilévé molekulak
tartoznak a vizsgalt rendszerek kozé. A
kutatas jelenlegi allapotat egy nemre-
giben megjelent tanulmany mutatja be.
Ez a kozlemény a fejlesztés kozbenso
eredményeit dokumentalja, és illuszt-
raciokent tartalmazza az elmélet
alapjan végzett szamitasok els6 tapasz-
talatait. Az eredmények ramutattak
arra, hogy az elmélet tovabbfejlesztése
meég sziikséges, de egyuttal kijelolték
azokat az iranyokat is, amelyek mentén
a kutatasok folytatodnak. Az ilyen
kutatasok hozzajarulnak ahhoz, hogy a
kémia mélyebb megértése és a
szamitasi méodszerek tovabbi fejlédése
uj utakat nyisson a gyakorlati alkal-

mazasok szamara.

Pawet Woéjcik, Hanna Reisler, Péter G. Szalay,
Anna I. Krylov,* and John F. Stanton*

Vibronic Coupling Effects in the
Photoelectron Spectrum of Ozone:
A Coupled-Cluster Approach
Journal of Physical Chemistry A 2024

One of the most important areas of application for
equation-of-motion coupled-cluster (EOM-CC)
theory is the prediction, simulation, and analysis
of various types of electronic spectra. In this work,
the EOM-CC method for ionized states, known as
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EOM-IP-CC, is applied to the closely lying and
coupled pair of states of the ozone cat-
ion—X?A1 and A%Bo—using highly accurate treat-
ments including up to the full single, double, tri-
ple, and quadruple (EOM-IP-
CCSDTQ). Combined with a venerable and pow-
erful method for calculating vibronic spectra from
the Hamiltonian produced by EOM-IP-CC calcu-
lations, the simulations yield a spectrum that is

excitations

in good agreement with the photoelectron spec-
trum of ozone. Importantly, the calculations sug-
gest that the adiabatic gap separating these two
electronic states is somewhat smaller than cur-
rently thought; an assignment of the simulated
spectrum together with more precise band posi-
tions of the experimental measurements sug-
gests Too = 1,368 + 65 cm™.

Az ELTE TTK Kémiai Intézetének pro-
fesszora, Szalay Péter tarsszerzokeént
vett részt abban a kutatasban, amely
az 6zonmolekula ionjanak spektrumat
az elérhetdé legmagasabb szintii szami-
tasokkal modellezte. Az 6zon fontossa-
gat széles korben ismerik, de a tudo-
manyos kozésség szamara az is nyil-
vanvaloé, hogy ez az egyik legnehezeb-
ben modellezhet6 molekula. A kutatas
soran kapott eredmények uaj megvilagi-
tasba helyezték az 6zon ionjanak
spektrumat, lehetéséget teremtve egy
pontosabb értelmezésre. Emellett a
szamitasok olyan Gj vonalakat is elére
jeleztek, amelyeket a kisérletek soran
eddig még nem észleltek. Ezek az ered-
mények nemcsak megerdsitik a modell
megbizhatésagat, hanem tovabbi kuta-
tasokat is inspiralnak, hogy az 6zonmo-
lekula ionjanak viselkedését meég job-
ban megértsék.

20

Tibor Furtenbacher, Roland Tébias,* Jonat-
han Tennyson, Robert R. Gamache, and Attila
G. Csdszar*

The W2024 database of the water
isotopologue H2160

Scientific Data, 11 2024, 1058

The rovibrational spectrum of the water molecule
is the crown jewel of high-resolution molecular
spectroscopy. While its significance in numerous
scientific and engineering applications and the
challenges behind its interpretation have been
well known, the extensive experimental analysis
performed for this molecule, from the microwave
to the ultraviolet, is admirable. To determine em-
pirical energy levels for H,'%0 , this study utilizes
an improved version of the MARVEL (Measured
Active Rotational-Vibrational Energy Levels)
scheme, which now takes into account multiplet
constraints and first-principles energy-level split-
tings. This analysis delivers 19027 empirical en-
ergy values, with individual uncertainties and
confidence intervals, utilizing 309 290 transition
wavenumbers collected from 189 (mostly exper-
imental) data sources. Relying on these empiri-
cal, as well as some computed, energies and
first-principles intensities, an extensive compo-
site line list, named CW2024, has been assem-
bled. The CW2024 dataset is compared to lines
in the canonical HITRAN 2020 spectroscopic da-
tabase, providing guidance for future experi-
mental investigations.

A viz molekula rezgési-forgasi szinképe
a nagyfelbontasu molekulaspektrosz-
képia koronagyémantja. A szinképnek
nem csak nagyszamu tudomanyos és
meérnoki alkalmazas szempontjaboél van
jelentosége, de az eértelmezésével
kapcsolatos jelentos kihivasok is jol is-
mertek. Ennek megfeleléen rengeteg
kisérlet foglalkozott a mikrohullamtél a

lathato tartomanyig a szinkép
sajatossagaival megmeérésével. Ez a
kézlemény a H,'°0 molekula empirikus
energiaszintjeinek meghatarozasaval
foglalkozik, melyet a csoport altal
fejlesztett MARVEL (Measured Active
Rotational-Vibrational Energy Levels)
nevii szamitégépes program egy
javitott valtozataval végeztiink el, mely
figyelembe veszi a vonal multi-
pletteket, valamint a kvantumkémiai
szamitasokbol kaphaté energiaszint
felhasadasokat. A MARVEL analizis
eredményeként 19 027 empirikus ener-
giaszint eértéket hataroztunk meg,
melyek mindegyikét ellattunk egyedi
bizonytalansag és konfidencia ér-
tékekkel. Az analizis 309 290 atmenet
hullamszam értékén alapult, melyeket
189 irodalmi, tobbségében kisérleti
mért értékeket tartalmazé forras
feldolgozasaval hataroztunk meg. Az
empirikus energiaszintekre, melyeket
kiegészitettiink nagypontossagu kvan-
tumkémiai eredményekkel, nagy me-
retii vonallistat allitottunk elé, ennek
elnevezése CW2024. A CW2024 vonal-
listankat oOsszehasonlitottuk a ka-
nonikus HITRAN2020 spektroszkopiai
adatbazisban tarolt értékekkel,
hozzajarulva jovobeni kisérletek ter-
vezéséhez.

Oktatasmodszertan /
Educational chemistry

Luca Szalay,* Zoltdn Toth, Réka Borbds, and
Istvan Flizesi

Progress in developing experi-
mental design skills among junior
high school learners

Journal of Turkish Science Education, 21,

2024, 484

This paper reports the findings of the second year
of a four-year empirical research project. Its aim
is to modify ‘step-by-step’ instructions for practical
activities in a way that may enable the develop-
ment of experimental design skills among junior
high school learners. Each school year pupils
spend six lessons doing practical activities using
worksheets we provide. At the beginning of the re-
search, the Grade 7 (12—13-year-old) pupils were
divided into three groups. Group 1 (control group)
followed step-by-step instructions. Group 2 fol-
lowed the same instructions as Group 1, but after
the experiment, they answered a series of ques-
tions on their worksheets concerned with the de-
sign of the experiment. Group 3 was required to
design the experiments, guided by a similar set of
questions.The impact of the intervention on pupils'
experimental design skills (EDS) and disciplinary
content knowledge (DCK) was measured using
structured tests at the beginning of the project and
at the end of both school years. 756 Grade 8 pu-
pils completed the test at the end of the second
school year (April-May 2023). Over the first two
years, the intervention resulted in a medium effect
size positive change in the EDS of Group 3 com-
pared to the control group (Group 1), (Cohen's d:
0.23). By the end of the second year of the project,
there was only a small difference in the change in
DCK between the experimental groups and the
control group (Cohen's d value for Group 2: 0.10
and for Group 3: 0.12).

A kutatasalapu tanulas a természet-
tudomanyos kutatasok lépéseit model-
lezi, amelyek kozponti eleme a kisérlet-
tervezés. Ez nem csak a mélyebb
fogalmi megértést és a magasabb rendii
gondolkodasi miiveletek fejlesztését
szolgalhatja, hanem a természet-
tudomanyok altudomanyoktol valé
megkiillonboztetését is megkonnyitheti.
Ezért kutatéocsoportunk mar 10 éve
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vizsgalja a kisérlettervezéo képesség
fejlesztésének lehetséges modjait. A
Magyar Tudomanyos Akadémia altal
tamogatott, jelenleg negyedik éve zajlo
projektiinkben egy, a valtozok azo-
nositasan és kontrolljan alapulé séma
segiti a kisérleti csoportok diakjait a
kisérlettervezésben, mig a kontroll-
csoport receptszerii leiras alapjan
végzi a kisérleteket. A diakok altal irt
tesztek eredményeinek statisztikai el-
emzése azt mutatja, hogy a séma
alapjan kisérletet végzé diakok kisér-
lettervezé képessége atlagosan
valamivel jobban fejlodott a projekt
elso harom évében, mint a
kontrollcsoporté.

Zoltan Homonnay*

Lehet egy térbeli dimenzioéval
tobb? [In Hungarian; Could there
be one more spatial dimension?]

Fizikai Szemle, 74, 2024, 348

The article raises the idea of the actual existence
of a fourth spatial dimension as a thought exper-
iment, linking several physical phenomena (the
electron spin, wavefunctions described by com-
plex numbers, the description of the atomic nu-
cleus's electric properties, and parity violation in
weak interactions). This concept could make
many physical phenomena easier to interpret.

A cikk néhany fizikai jelenség Ossze-
kapcsolasan keresztil (az elektron
spinje, a komplex szamokkal leirhaté
hullamfiiggvények, az atommag elek-
tromos tulajdonsagainak a leirasa, a
paritassértés a gyenge kolcsonhatas
esetén) gondolatkisérletként felveti
egy negyedik térbeli dimenzié tényle-
ges létezését, ami szamos fizika jelen-
séget konnyebben értelmezhetéve
tenne.

A KARI TUDOMANYOS DIAK-
KORI KONFERENCIA KEMIAI
PROGRAMJA /

SCIENTIFIC STUDENTS’ AS-
SOCIATIONS CONFERENCE
OF THE FACULTY,
CHEMISTRY PROGRAM

2024. decmber 7., 9:00, E6tvos terem

(0.83)
7 December 2024, 9:00, E6tvos lecture room

Megnyité - Szalay Istvan az ELTE
Kémiai Intézetének igazgatoéja

Opening — Istvan Szalay, director of Institute of
Chemistry

Szerves kémiai szekcié, E6tvos-terem

(0.83)
Organic Chemistry Section, E6tvos lecture room

09:15-09:30

Babcsanyi Istvan Janos: Tiantrénium-
sok oxidativ aktivalasa és reaktivita-
suk vizsgalata

Oxidative Activation and Reactivity Study of
Titantrienium Salts

Témavezetd (supervisor): Varga Szilard

09:30-09:45

Benedikti Anna: Rodaminok dj megvi-
lagitasban: kiemelkedéen hatékony fo-
tolabilis vegyiiletek szintézise és vizs-
galata

Rhodamines in a New Light: Synthesis and In-

vestigation of Highly Efficient Photolabile Com-
pounds

Témavezetod (supervisor): Bojtar Marton
Gaspar

09:45-10:00

Budai Eszter Anna: Ujszerd, poli(di-
metilsziloxan) alapu nanoszerkezetid
amfifil koterhalok

Novel Nano-structured Amphiphilic Co-net-
works Based on Poly(dimethylsiloxane

Témavezetok (supervisors): lvan Béla,
Szanka Istvan, Petroczy Anna

10:00-10:15

Csanyi Zsombor: Uj, metionin tartalmui
sejtpenetralo peptidek eléallitasa
Synthesis of New Methionine-containing Cell-
penetrating Peptides

Témavezeto (supervisor): Banéczi Zoltan

10:15-10:30

Herczegh Attila Richard: Katalitikus
atalakitasok vizsgalata biotenzid olda-
tokban

Study of Catalytic Transformations in Biosurfac-
tant Solutions

Témavezeto (supervisor): Novak Zoltan

10:30-10:45

Kapdos Adam: Réz katalizalt elektro-
kémiai dekarboxilativ borilezés fej-
lesztése

Development of Copper-catalyzed Electroc-
hemical Decarboxylative Borylation

Témavezetod (supervisor): Novak Zoltan

10:45-11:00

Karvaly Krisztian Mark: Szilardfazisu
extrakcios (SPE) tisztitasi modszerek
optimalizalasa kis mennyiségii komp-
lex biologiai mintak proteomikai és
foszfoproteomikai alkalmazasara
Optimization of Solid-phase Extraction (SPE)
Methods for Proteomic and Phosphoproteomic
Applications of Small Complex Biological
Samples

Témavezetok (supervisors): Bugyi Fanni,
Turiak Lilla

11:00-11:30
Sziinet / Break

11:30-11:45

Kertész Kata: Hipoxia aktivalt fluoro-
gén jelzovegyiiletek és fotolabilis védo-
csoportok szintézise

Synthesis of Hypoxia-activated Fluorogenic
Probes and Photolabile Protecting Groups

Témavezeto (supervisor): Cserép Balazs
Gergely

11:45-12:00

Nemeskéri Daniel: Hossziu szénlancu
kontakt feromonok iterativ szte-
reoszelektiv szintézise

Iterative Stereoselective Synthesis of Long-chain
Contact Pheromones

Témavezetok (supervisors): Sooés Tibor,
Szobota Andras

12:00-12:15
Németh David Dorian: Tuning the Confor-

mational Properties of Dithienylbenzene Pho-
toswitches for Solid-state Applications

Témavezetok (supervisors): London Ga-
bor, Kunfi Attila

12:15-12:30

Rabai Karoly Tamas: HERZ-pozitiv em-
I6tumor célzasara alkalmas biokonjuga-
tumok fejlesztese

Development of Bioconjugates for Targeting
HER2-positive Breast Tumors

Témavezetd (supervisor): Mezé Gabor

12:30-12:45

Stein Anna: Szerkezeti paraméterekkel
tervezheté termoreszponziv viselke-
dési poli(N-izopropil-(met)akrilamid-ko-
poli(etilen-glikol)-(met)akrilat) kopoli-
merek

Thermo-responsive Poly(N-isopropyl(meth)ac-
rylamide-co-poly(ethylene glycol)-(meth)acrylate)
Copolymers Designed with Structural Parame-
ters

Témavezetok (supervisors): Sarmezey
Bence, Kasza Gyorgy, lvan Béla
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12:45-13:00

Tar-Palfi Helga: Hazai mutans transzti-
retin tetramerizaciojanak vizsgalata in
silico modszerekkel a jobb terapias
stratégiaert

Investigation of Mutant Trans-TTR Tetrameri-

zation Using In Silico Methods for Improved
Therapeutic Strategies

Témavezetok (supervisors): Perczel And-
ras, Body Istvan Levente, Fazekas
Zsolt

Fizikai kémiai és analitika szekcio,
Groh-terem (062)

Physical & Analytical Chemistry Section, Groh
lecture room (062)

09:15-09:30

Bangi-Magyar Ignac: Aeroszol
mozgékonysagi spektrométerek
osszehasonlito vizsgalata és a merési
modszer optimalizalasa

Comparative Study of Aerosol Mobility Spec-

trometers and Optimization of Measurement
Methods

Témavezeto (supervisor): Salma Imre

09:30-09:45

Bogya Benedek: Dihidropirimidin - de-
hidrogenaz enzim radioizotopos aktivi-
tas mérésének fejlesztése kemotera-
piaban részesiilé daganatos betegek-
nél prognosztikai célbol

Development of Radioisotopic Activity Measure-
ment for Dihydropyrimidine Dehydrogenase in
Chemotherapy Patients for Prognostic Pur-
poses

Témavezetok (supervisors): Ditroi Ta-
mas, Nagy Péter

09:45-10:00

Ecseri Gabor Andras: Quantum Mechani-
cal Calculation of Reaction Rate Coefficients
Témavezetok (supervisors): Fabri Csaba,
Csaszar Attila
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10:00-10:15

Fejes Bence: /zopropanol és hidrogen-
atomok reakcioinak kisérleti vizsga-
lata csillagkézi koriilmények kozott
Experimental Investigation of Reactions Bet-

ween |sopropanol and Hydrogen Atoms Under
Interstellar Conditions

Témavezetok (supervisors): Keresztes
Barbara, Tarczay Gyorgy

10:15-10:30

Gombas Andras: Pivot-invariant Knowles-
partitioning at the Multi-reference Level
Témavezetok (supervisors): Szabados
Agnes, Surjan Péter

10:30-10:45

lllés Tamas: A Iégkdri aeroszol higro-
szkopos tulajdonsagai Budapesten kii-
Ionleges események alkalmaval

Hygroscopic Properties of Atmospheric Aero-
sols in Budapest During Special Events

Témavezetok (supervisors): Salma Imre,
Vorosmarty Maté

10:45-11:00

Kigyosi Mateé: Benchmarking Ab Initio Proto-
cols for High Throughput Cluster Calculations
Témavezetd (supervisor): Daru Janos

11:00-11:30
Sziinet / Break

11:30-11:45

Lemle Akos: Method Development for the Si-
multaneous Identification of Acidic and Basic
Drugs of Abuse in Blood

Témavezetok (supervisors): Hidvegi
Eléd, Vasanits Aniké Eva

11:45-12:00

Palik Dezsé Istvan: Symmetry-adapted
(ro)vibrational Computations for H3* Using Pe-
keris Coordinates

Témavezetok (supervisors): Matyus Edit,
Sunaga Ayaki

12:00-12:15

Péterfi Orsolya: Porkeverék kita-
padasa altal okozott hatoanyagtarta-
lom-ingadozas vizsgalata UV-képalko-
tas segitségével

Investigation of Active Ingredient Content
Fluctuations Caused by Powder Mixture Ad-
hesion Using UV Imaging

Témavezeto (supervisor): Nagy Zsombor
Kristof

12:15-12:30
Sajosi Benedek: Propilén-oxid hidro-

génatommal valo reakciojanak vizsga-

lata matrixizolacios spektroszkopiaval
Investigation of the Reaction of Propylene
Oxide with Hydrogen Atoms Using Matrix
Isolation Spectroscopy

Témavezetok (supervisors): Tarczay

Gyorgy, Goébi Sandor

12:30-12:45

Szabé Andras: Accelerating Coupled Cluster
Molecular Dynamics of Condensed Phase
Aqueous Systems Using Cluster-based Delta-
learning Protocols

Témavezetok (supervisors): Daru Janos,
Mészaros Bence Balazs

12:45-13:00

Takacs Késa Réza: /nnovativ nyomta-
tasi modszerek kidolgozasa struktu-
ralt folyadékok eloallitasara

Development of Innovative Printing Methods for
Producing Structured Fluids

Témavezetok (supervisors): Mészaros
Roébert, Kardos Attila

13:00 Eotvos-terem (0.83) Zarszo -
Tarczay Gyorgy, az ELTE Kémiai Inté-
zetének tudomanyos igazgatohelyet-
tese. Closing remarks — Gyorgy Tarczay de-

puty director for science of the Institute of Che-
mistry.

Az absztraktok megtalalhatok a Ké-
mia TDK honlapjan. The abstracts can be
found on the Chemistry TDK website.

SIKERES PALYAZATOK |
SUCCESSFUL PROPOSALS

Horizon Europe Twinning program

A Horizont Eurépa kutatasi és inno-
vacios program Twinning palyazatai a
meérsékeltebb innovacios teljesitményii,
an. “widening” orszagok kutatasi
szervezeteinek, egyetemeinek kapaci-
tasépitését tamogatjak nemzetkozileg
elismert kutatasi intézményekkel valo
hossza tava, stratégiai partnerségek
kialakitasa réveén. Az egyiittmiikodések
keretében uj, igéretes kutatasi ira-
nyokra fokuszalé kozos projektek valo-
sulnak meg, a widening intézmények
kutatasi kivalésaga, nemzetkozi lat-
hatosaga és versenyképessége szak-
embercserék és széleskori tudas-
atadasi programok révén erésodik.

Az IDP2Biomed program a biokémia
terilletén erdsiti a tudomanyos kival-
osagot és az innovacios kapacitast az
ELTE-n. Dosztanyi Zsuzsa (Biologiai In-
tézet) vezetésével az ELTE kutatoéi
harom élenjaré europai kutatocsoport-
tal fognak szorosan egyiittmiikodni a
belsdleg rendezetlen fehérjék (IDP-k)
terilletén. A kutatas soran olyan IDP-kre
osszpontositanak, amelyek né-
pegészségiigyi szempontbdl fontos ko-
ros folyamatokban (példaul neurodegen-
erativ és ritka betegségekben) vesznek
részt. A tervek szerint az IDP-kkel
kapcsolatos informaciok és az orvosbio-
logiai adatok dsszevetésével a kutatok
megeértik az IDP-k normalis és beteg
allapotokban betoltott funkciojat, és uj
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utakat tarhatnak fel koros viselkedé-
silk megvaltoztatasara. Intézetiinkbol
Bodor Andrea és csoportja vesz részt a
programban.

IDP2BIOMED c

As part of the Horizon Europe research and in-
novation framework programme, Twinning aims
to support the capacity building of research insti-
tutions and universities in the so-called widening
countries with a moderate innovation perfor-
mance through the establishment of long-term,
strategic partnerships with internationally recog-
nised research institutions. Joint projects focus-
ing on new, promising research directions are
implemented within the framework of the collab-
orations. The research excellence, international
visibility, and competitiveness of the widening in-
stitutions are enhanced through expert ex-
change and extensive knowledge transfer pro-
grammes.

The IDP2Biomed programme is meant to en-
hance scientific excellence and innovation ca-
pacity at ELTE in the field of biochemistry.
Headed by Zsuzsa Dosztanyi (Institute of Biol-
ogy), ELTE researchers will closely co-operate
with three leading European research teams in
the field of intrinsically disordered proteins
(IDPs). The research will be focusing on IDPs
that are involved in pathological processes (e.g.
neurodegenerative and rare diseases) that are
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relevant to public health. By comparing infor-
mation on IDPs with biomedical data, research-
ers strive to understand the function of IDPs in
normal and diseased states and explore new
ways to alter their pathological behaviour. From
our intutute Andrea Bodor and her group will be
involved.

Egyetemi Kivalésagi Alap /
Excellence Fund of ELTE

Intézetiink munkatarsai jelentoés sike-
reket értek el az Egyetemi Kivalésagi
Alap palyazatain.

Our institute's staff achieved outstanding suc-
cess in the University Excellence Fund applicati-
ons.

Az ,,Jnnovacios célu felhasznalas” kate-
goriaban Bodor Andrea (Vér-agy gaton
atjuto, antifungalis hatassal is rendel-
kezé, noveényi eredetii peptidek hatoan-
yag hordozoként torténé tesztelése),
Csampai Antal (Uj  imipridon
szarmazékok és rakellenes ak-
tivitasuk), Daru Janos (Kvantumkémiai
szamitasok kivaltasa felhé alapu Al
modellekkel) és Mez6 Gabor (Masodge-
neracios 2-pirrolino-daunomycin
szarmazékok alkalmazasa célzott tu-
morterapiaban) nyert tamogatast.

In the ’Utilization for Innovation’ category, And-
rea Bodor (Testing plant-derived peptides with
antifungal activity and the ability to cross the
blood-brain barrier as drug delivery carriers), An-
tal Csampai (Novel imipridone derivatives and
their anticancer activity), Janos Daru (Replacing
quantum chemical calculations with cloud-based
Al models), and Gabor Mez6 (Application of
second-generation 2-pyrrolino-daunomycin deri-
vatives in targeted cancer therapy) received
funding.

A ,,Seed Funding” kategoraban Lang
Gyo62z06 Kivalosagi Kozpont Létrehozasa
az Akkumulatorok és Kornyezeti Biz-
tonsdag Teriiletéen palyazata keriilt
tamogatasra.

In the Seed Funding category, Gy6z6 Lang's
proposal, Establishing a Consortium for a Centre
of Excellence on Batteries and Environmental
Safety, received support.

Csaszar Attila (“top” kategoria), Salma
Imre (D1/Q1 kategoria) és Turanyi
Tamas (D1/Q1 kategoria) kiemelkedd
presztizsii
alapjan benyujtott palyazatat dijaztak.

tudomanyos publikacioéi

Attila Csaszar (in the "top" category), Imre Salma
(D1/Q1 category), and Tamas Turanyi (D1/Q1
category) were recognized for their outstanding
scientific publications of high prestige.

Az Egyetemi Kivalosagi Alap honoralta
Matyus Edit Relativistic quantum elec-
trodynamics framework for testing and
developing the Fundamental theory of
molecular Matter (FunMat) (Excellent
Science) cimii és feltételesen ta-
mogatta Matyus Edit New technologies
for precision metrology with cold mole-
cules (svajci-magyar egyiittmiikodeés)
cimii, valamint a Mihucz Viktor altal
koordinalt TRACE - Talents for Renew-
able Resources and Circular Chemistry
cimii palyazatok benyujtasat.

The University Excellence Fund honored Edit
Matyus for submitting the proposal titled Relativ-
istic Quantum Electrodynamics Framework for
Testing and Developing the Fundamental The-

ory of Molecular Matter (FunMat) (Excellent Sci-
ence) and conditionally supported her proposal
New Technologies for Precision Metrology with
Cold Molecules (Swiss-Hungarian collaboration).
Additionally, the submission of the TRACE — Tal-
ents for Renewable Resources and Circular
Chemistry project, coordinated by Viktor Mihucz,
was also supported.

A nemzetkozi mesterszak képzeési terve-
nek elkészitése és a szak elinditasa ka-
tegoriaban Mihucz Viktor munkajat, az
Ipari kémia kettos diplomat ado mester-
szak az AAU és az ELTE ké6zétt cimii
program kidolgozasat ismerték el.

In the category of developing and launching an in-
ternational master’'s program, Viktor Mihucz’s
work on the Double Degree Master's Program in
Industrial Chemistry between AAU and ELTE was
recognized.

Richter Témapalyazat /
Richter Gedeon Plc. Thematic Call

A Richter Gedeon Nyrt. a 2024-es Rich-
ter Témapalyazat kiirasaval tamogatni
szeretné a stratégiai iranyaihoz és belso
K+F+Il

nemzetkozi szinvonalu innovaciokat és

tevékenységéhez kapcsolodo,
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szeretné eldsegiteni a kutatasi ered-
mények gyakorlati megvalositasat. A
Prof. Perczel Andras vezetésével a
HUN-REN-ELTE Fehérjemodellez6 Ku-
tatocsoport és Szerkezeti Biologiai La-
boratorium fiatal kutatoi - Kiss-Szeman
Anna, Horvath Daniel és Szaniszl6 Sze-
basztian - arra torekszenek, hogy
megértsék, miért maradnak a neuro-
degenerativ betegségekhez kapcso-
lodé koros fehérjevaltozasok un. ami-
loid lerakédasok formajaban, vagyis
miért halmozédnak fel kéros médon a
szervezetben, amivel hozzajarulnak a
betegség elorehaladasahoz, mig egyes
- az emberi szervezethen megtalalhato
- hormonok esetében a funkcionalis
amiloid rostok kialakulasa atmeneti és
visszafordithaté folyamat. A csoport
tagjai munkajuk soran azt vizsgaljak,
hogy ezek a hormonok hogyan képesek
kiillonb6z6 térszerkezetet felvenni az
emberi szervezet kiilonb6z6 pH-értékii
részein, befolyasolhato-e a rostok kia-
lakulasanak iiteme és szabalyozhatoé-e
a lebontasuk enzimek segitségével.

Richter Gedeon Plc., through the announcement
of the 2024 Richter Thematic Call for Proposals,
aims to support internationally recognized inno-
vations aligned with its strategic directions and
internal R&D&I activities, while promoting the
practical application of research results. Under
the leadership of Prof. Andras Perczel, young re-
searchers from the HUN-REN-ELTE Protein
Modeling Research Group and Structural Biol-
ogy Laboratory — Anna Kiss-Szeman, Daniel
Horvath, and Szebasztian Szaniszlé — strive to
understand why pathological protein modifica-
tions associated with neurodegenerative dis-
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eases accumulate in the form of so-called amy-
loid deposits. These deposits abnormally build
up in the body and contribute to disease progres-
sion, whereas, in the case of certain hormones
present in the human body, the formation of
functional amyloid fibers is a transient and re-
versible process. The group is investigating how
these hormones can adopt different spatial struc-
tures in regions of the human body with varying
pH levels, whether the formation rate of the fi-
bers can be influenced, and whether their break-
down can be regulated with the help of enzymes.

KIVALO KUTATASI INFRA-
STRUKTURAK A KEMIAI IN-
TEZETBEN /

TOP HUNGARIAN SCIEN-
TIFIC INFRASTRUCTURES IN
OUR INSTITUTE

Lezarult a Nemzeti Kutatasi Infrastruk-

tara 2023-2024 felmérés értékelése.

"Osszesen 111 mindsitett kutatasi inf-

rastruktura miikédik Magyarorszagon.
A Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és In-
novacios Hivatal 2024. januar 5-én az-
zal a céllal inditotta el a 'Nemzeti Kuta-
tasi Infrastruktarak 2023-2024° cimii
kérdoives felmérést, hogy azonositsa
azokat a kiemelt jelentéségii hazai ku-
tatasi infrastrukturakat (KI), amelyek
nem keriiltek a legkivalobbak kézé a
2021-es felmeéreés soran.”

A total of 111 certified research infrastructures
operate in Hungary. On January 5, 2024, the Na-
tional Research, Development and Innovation

Office launched the 'National Research Infra-
structures 2023—-2024' questionnaire survey with
the aim of identifying significant national rese-
arch infrastructures (RIs) that were not ranked
among the top ones in the 2021 evaluation.

"Kivaloé halézat"” mindsitést szerzett az
Urkémiai Kutatéhalézat. Az utébbi ha-
l6zat meghatarozo tagja az ELTE TTK-
n mitkédé MTA-ELTE Lendiilet Labora-
toriumi Asztrokémiai Kutatécsoport.

The Space Chemistry Research Network rece-

ived the "Excellent Network" certification. A key
member of this network is the MTA-ELTE Mo-
mentum Laboratory Astrophysical Chemistry
Research Group, operating at ELTE Faculty of
Science.

Az Urkémiai Kutatéohalézat célja a

vilagiirben lejatsz6dé kémiai folyama-
tok laboratoriumi modellezése. A
halézat kozos kutatasi projektek kere-
tében hozzaférheto fo berendezései az
ICA, az AQUILA , a FROST (HUN-REN
ATOMKI) és a VIZSLA (ELTE TTK), ame-
lyek asztrofizikai analog jegekben (7>
3 K) és gazmintakban sugarzasokkal,
valamint atom- és ionbombazassal ki-
valtott fizikai és kémiai valtozasok
kovetéset teszik lehetové. Segit-
ségiilkkel mind a vilagirben termeé-
szetes modon lejatszodo folyamatok,
mind az irbeli tevékenységek ter-
vezéshez sziikséges feltételek vizsgal-
hatok. Nemzetkozi egyiittmiikodésben
- pl. a Horizon 2020 Europlanet 2024 RI
projekt keretében - végzett kutatasaik
atfogjak a kémiai elemek kelet-
kezésétol, a csillagkodzi anyagban zajlo

molekulaszintézisen at az élethez

sziikséges szerves molekulakat felépito

folyamatok Vvizsgalatat. A gyorsan
fejlodo halézat célzott programokat
indit ariugynokségek misszidinak
a Jupiter jeges

holdjain zajlé folyamatok vizsgalataval.

tamogatasara, pl.

The goal of the Space Chemistry Research Net-

work is the laboratory modelling of chemical pro-
cesses occurring in outer space. The main set-
ups that are accessible within the framework of
joint research projects are ICA, AQUILA, and
FROST at HUN-REN ATOMKI, and VIZSLA at
ELTE TTK. They allow for physical and chemical
changes induced by radiation and atom- or ion-
impact in astrophysical ice analogues to be stud-
ied at T > 3 K. Through experiments, the Network
can study fundamental chemical processes in
outer space, as well as those relevant for the plan-
ning of space missions. Research programmes,
typically carried out in international collaborations,
cover a wide range of topics; from the creation of
chemical elements, to molecular processes in in-
terstellar media and the synthesis of organic mol-
ecules necessary for the emergence of life in the
Universe. The Network’s targeted programmes
support the missions of space agencies (e.g.,
those dedicated to the study of Jupiter's icy
moons).

Az ELTE TTK Keémiai Intézete Digitalis
Kémiai Koézpontjat "igéretesen fejlédé
kutatasi infrastruktura™ elismeréssel
tiintették ki. Ez magaban foglalja az el-
méleti kémiai kutatécsoportok jelenlegi
infrastruktarajat, valamint az épités
alatt allé SuperSmartLab létesitményt.

The Digital Chemistry Center of the ELTE Faculty
of Science's Institute of Chemistry has been re-
cognized as a "Promisingly Developing Research
Infrastructure." This designation encompasses
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the current infrastructure of the theoretical che-
mistry research groups as well as the SuperS-
martLab facility currently under construction.

A Digitalis Kémia Kozpont célja az
atomi-molekularis anyag tulajdon-
sagainak és atalakulasainak térben és
idoben lehet6 legszélesebb skalan tor-
téné modellezése és iranyitasa, ehhez
szoftveres infrastruktura fejlesztése és
optimalizalasa modern digitalis
szamitastechnikai eszko6zok és gépi
tanulasi médszerek hasznalataval.
Ezaltal ismereteket szerziink makro-
molekulak elektronvezetésérol, az
atommagszerkezet elektronfelhére
gyakorolt hatasarol, ultragyors kémiai
folyamatokrol, ultrapontos mérések
kvantitativ analizisérél, egyetilen mole-
kula preciziés vizsgalatardol, véges
homérsékletii molekulahalmazok szi-
mulaciéjarol, ultrahideg reakciokrodl,
tobbezer reakcidlépéses folyamato-
krol, kémiai folyamatok lézerfénnyel, il-
letve digitalisan visszacsatolt vezeér-
léssel torténd iranyitasarol. Mivel e
jelenségek digitalis kémiai kezelése
elengedhetetlen a jelen és jové mole-
kularis alapu tudomanyos-technoloégiai
fejlodéséhez, az egyetemi tananyag
szerves részét képezik az ELTE-n, Su-
perSmartLab integracioval.

The Digital Infrastructure for Chemistry Educa-
tion & Research works on developing a software
infrastructure to model and control the properties
and transformations of atomic and molecular
matter on all scales relevant to molecular sci-
ence. As a result, we will gain knowledge on a
broad range of atomic and molecular phenom-
ena, relevant to the conductance of macromole-
cules, the finite size of the atomic nucleus on the
electronic structure, ultrafast molecular pro-
cesses, ultra-precise molecular measurements,
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single-molecule measurements, molecular en-
sembles at finite temperatures, ultra-cold chemi-
cal reactions, reaction networks with thousands
of reaction steps, chemical processes controlled
with laser light or a digital feedback loop in a wet-
lab experiment. Digital chemistry tools are es-
sential for the present-day and near-future devel-
opments in molecular science and technology
and are integrated into the SuperSmartLab Educa-
tional Project of the ELTE Institute of Chemistry.

2021-ben mar kivalé minésitést szer-
zett a HUN-REN-ELTE Fehérjemodel-
lez6 Kutatécsoport, Szerkezeti kémiai

és Bioldgiai Laboratérium infrestruktua-

raja.

In 2021, the Infrastructure of the HUN-REN-
ELTE Protein Modeling Research Group and

Structural Chemistry and Biology Laboratory had

already received an "Excellent” certification.

MUNKATARSAINK KIEMELT
ELOADASAI /
DISTINGUISHED
PRESENTATIONS BY OUR
COLLEAGUES

Munkatarsaink és doktoranduszaink

szamos elboadast tartanak hazai és

nemzetkozi konferenciakon. Terjedelmi
korlatok miatt itt csupan a 2024. szeptem-
ber kezepétdl november végeéig terjedd
idészakban nemzetkozi konferenciakon
tartott meghivott eléa- dasokat és mas
egyetemeken bemutatott szeminariumi

eléadasokat ismertetjiik.

Our colleagues and graduate students pre-
sent at numerous domestic and international
conferences. Due to space constraints, we will
only outline the invited presentations given at
international conferences and seminar talks
held at other universities during the period
from mid-September to end of November,
2024.

Andrea Bodor was an invited speaker at
CEUM2024 — Central European NMR Sympo-
sium & Bruker Users’ Meeting, held from Sep-
tember 18 to 19 in Rijeka, Croatia.

Edit Matyus was an invited speaker at the 14th
REHE:_International Conference on Relativistic

Effects in Heavy-Element Chemistry and Phy-

sics, held from October 7 to 11, 2024, in Amers-
foort, The Netherlands.

Attila Csaszar, Edit Matyus, and Agnes Szaba-
dos were invited speakers at the 11th Triennial
Congress of the International Society for Theo-

retical Chemical Physics, held from October 13
to 18, 2024, in Qingdao, China.

Andras Perczel was an invited speaker at the
Vladimir _Sklenar Memorial Symposium, held
from November 14 to 15, 2024, at CEITEC in
Brno, Czechia.

ROVID HIiREK /
SHORT NEWS

The International Society for Theoretical Chemi-

cal Physics (ISTCP), which unites researchers

from 34 countries, elected Péter Surjan, Profes-
sor of the Institute of Chemistry and former Dean

of the Faculty, as its President at its congress held
in Qingdao, China, from October 13 to 18, 2024.
A 34 orszag kutatoit tomorité Nemzet-
kozi Elméleti Kémiai Fizika Tarsasag
(International Society for Theoretical
Chemical Physics, ISTCP) 2024. oktéber
13-18. kozoétt Qingdadéban, Kinaban tar-
tott kongresszusan Surjan Pétert, a Keé-
miai Intézet professzorat és a Kar ko-
rabbi dékanjat valasztotta elnokéve.

The website of the ELTE Institute of Chemistry
was updated in October. The content is conti-

nuously being expanded.
Oktoberben megujult az ELTE Kémiai In-
tézetének a honlapja. A honlap tartal-

mat folyamatosan bévitjiik.

An article summarizing and reflecting on the his-
tory of infrared spectroscopy in Hungary,
authored by emeritus professor Pal Sohar of our
institute, was published in the Hungarian Chemi-
cal Journal. In the same issue, our former student,
Akos Vértes, wrote about his university years and
successful career.

A Magyar Kémiai Folyoiratban megje-
lent Sohar Pal, intézetiink emeritus pro-
fesszoranak o6sszefoglalo, visszatekintd
irasa infravoros spektroszkopia magyar-
orszagi térhoditasarol. Ugyanitt volt di-
akunk, Vértes Akos ir az egyetemi évei-

rol és sikeres karrierjérol.

In the program titled Collaboration for Chemistry,
aired on November 9, 2024, Thursday, at 9:04 AM
on Magyar Katolikus Radid, representatives from
the Hungarian Chemical Society (MKE), the che-
mical industry, and the ELTE Institute of Che-
mistry discussed chemistry education and teacher
training.
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A Kémiaert valo osszefogas cimi mii-
sorban, ami 2024. november 9-én, csii-
tortokon, 9:04-kor keriilt adasba a Ma-
gyar Katolikus Radioban, a Magyar Keé-
mikusok Egyesiilete (MKE) altal létre-
hozott Kémia mindenkinek honlap kap-

csan beszélgettek az MKE, a vegyipar
és az ELTE Kémiai Intézet képviseloi a
kémiatanitasrol és a kémiatanar-kép-
zésrol. A miisor teljes felvétele elér-

hetdé az interneten.

Daniel Horvath, a research associate at the
HUN-REN-ELTE Protein Modeling Research
Group and Structural Chemistry and Biology La-
boratory, was awarded the Kisfaludy Lajos Pub-
lication Excellence Prize in October. The award
has been granted annually since 1994.

Horvath Daniel, az HUN-REN-ELTE Fe-
hérjemodellezé Kutatécsoport és Szer-
kezeti Kémia és Biolégia Laboratorium
tudomanyos munkatarsa kapta okto-
berben az 1994-ben alapitott Kisfaludy

Lajos publikaciés nivédijat.

The HVG Online portal published an article titled
Hungarian Researchers May Revolutionize Avi-
ation, One of the Most Harmful Activities Today,
covering the collaborative research findings of
Tamas Turanyi and Viktor Jézsa from BME.
These findings were discussed in detail in the
previous newsletter.

A HVG online ,Magyar kutaték feje te-

tejére allithatjak a repiilést, ami most

szinte mindennél karosabb” cimmel is-

mertette Turanyi Tamas és BME-s kol-
legaja, Jozsa Viktor kozos kutatasi
eredményeét. (Ezekrdl az eredmények-
rol az el6z6 hirlevélben irtunk.)

The title Innovative Researcher of ELTE 2024
was jointly awarded to Antal Csampai and Gabor
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Mez6 from the ELTE Institute of Chemistry for
their development of imipridone derivatives for
anticancer therapies. Their groundbreaking drug
molecule is several orders of magnitude more ef-
fective than existing medications, targets cancer
cells specifically, has fewer side effects, and is
significantly easier to produce. The identified
TBP-333 imipridone derivative stands out
among related molecules with its low toxicity and
significant antitumor activity. The invention, co-
patented with Semmelweis University, holds the
promise of saving millions of lives globally. Antal
Csampai discussed these results on the Novum
program, aired on October 14, 2024.

Az ELTE Innovativ Kutatéja cimet
2024-ben az ELTE Keémiai Intézetének
munkatarsai, Csampai Antal és Mezo

Gabor megosztva nyerték el a rakelle-
nes terapiakban hasznalhaté imipri-
don-szarmazék kifejlesztéséért. Csam-
pai Antal csapata vilagszinten verseny-
képes rakellenes hatéanyagot fejlesz-
tett ki, forradalmian aj gyégyszermole-
kulajuk a meglévo gyogyszereknél tobb
nagysagrenddel kisebb dozisban fejt ki
tumorellenes hatast, célzottan pusz-
titja el a rakos sejteket, kevesebb a
mellékhatasa és lényegesen konnyebb
eloallitani is, mint mas készitménye-
ket. A kutatok altal beazonositott TBP-
333 imipridon-szarmazék szamos tulaj-
donsaga alapjan nagysagrendekkel ki-
emelkedik a rokonmolekulak koziil ala-
csony toxicitasaval és jelentés tumor-
ellenes hatasaval. A Semmelweis
Egyetem munkatarsaival kézosen jegy-
zett talalmanyt a ket intézmeény a vilag
szamos orszagaban és régiojaban sza-
badalmaztatja, reménybeli hasznosita-
saval emberek milliéinak élete ment-

hetdé majd meg. Csampai Antal a

Novum 2024. oktéber 14-i adasaban be-
szélt az eredményekrol.

Andras Perczel and his group discussed their
cryoelectron microscopy research on the Novum
program, aired on October 21, 2024.

Perczel Andras és csoportja a Novum
2024. oktober 21-i adasaban szamolt
be krioelektronmikroszképias kutata-

saikrol.

Musician and influencer Marko Linczényi visited
our Institute, where Istvan Zsély shared insights
into the process of combustion, accompanied by
captivating experiments.

Linczényi Marko zenész és influenszer
latogatott el Intézetiinkbe, ahol Zsély
Istvan kollégank izgalmas kisérletek-
kel kisérve mesélt neki az égés folya-
matarol. A latogatasarol késziilt besza-

moldé és videé az Index portaljan néz-

heté meg.

To subscribe:
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