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E-01 | Szerves mikroszennyez6k kornyezetanalitikai
vizsgalata és eltavolitasukat célz6 vizkezelési
technolégiak hatasfokanak ellenérzése UHPLC-MS/MS
technikaval

So0s Erné Kutato-Fejleszté K6zpont, Pannon Egyetem, Nagykanizsa

A szerves mikroszennyez8k kdrnyezetanalitikai  vizsgalata egyre szélesebb
komponenskort, egyre alacsonyabb kimutatasi és mennyiségi meghatarozasi hatarokat,
valamint mindezek mellett megbizhat6 kvantifikaciét kovetel meg. Az el6adas ezt a
harom, egymassal gyakran versengd célt a ,mikroszennyez6-analitika gyakorlati
trilemmmajaként” targyalja, és bemutatja, hogy a széles spektrumu UHPLC-MS/MS
modszerek fejlesztése soran milyen kompromisszumok szikségesek a j6 mindségl
adatszolgaltatashoz.

A bemutatott megkodzelités kozéppontjaban a vizi kornyezetben el6fordulé szerves
mikroszennyez8k - tébbek kozott gydgyszermaradvanyok, peszticidek, hormonhatasu
vegyuletek és egyéb prioritas szennyez6k - célzott, multikomponensd meghatarozasa all.
A moadszerfejlesztési igényeket az unids prioritasi listak, megfigyelési programok és az
egyre szigorubb kvantifikaciés kovetelmények is erdsitik. A monitoring feladatok ezért
nemcsak nagy érzékenységet, hanem kulonb6zd fizikai-kémiai tulajdonsagu analitok
egyidejd, reprodukalhaté mérését is megkovetelik.

A megbizhato kvantifikacio érdekében kiemelt szerepet kap a mintavétel és -el6készités,
a szilard fazisu extrakcio, a bels6 standardok alkalmazasa, valamint a kromatografias és
tomegspektrometrias parameéterek optimalizalasa. A kulénb6z6 polaritasu és sav-bazis
karakterd analitok egyideji mérését az eluensosszetétel, az additivek, a pH, az
oszlopkémia és az ionizacios viszonyok egyarant befolyasoljak; egyes erésen polaros
vegylletek esetében alternativ elvalasztasi modok, példaul HILIC alkalmazasa is
szukségessé valhat. Konkrét példakon keresztul jelenik meg az eluensadditivek okozta
jeler@sités vagy jelvesztés, az adduktképzd8dés, a belsd standardok eltérd korrekcids
képessége, valamint az, hogy ugyanazon analitikai eljaras teljesitménye jelent8sen
valtozhat felszini vizben, tisztitott szennyvizben és membrantechnoldgiai mintakban.

Az el6adas kulon hangsulyt helyez a matrixhatasokra, amelyek jelelnyomast vagy
jeler6sodést okozva jelentésen mdédosithatjak a kvantitativ eredményeket. Bemutatasra
kertl a minta dusitasanak, a higitdsnak, az injektalt térfogatnak és a belsé standard-
valasztdsnak a szerepe, valamint ezek kapcsolata a visszanyeréssel, a
reprodukalhatésaggal és a mddszer pontossagaval. A mddszeralkalmassagot
rendszeralkalmassagi vizsgalatok, QC-mintak, vakmintak és nemzetkdzi korvizsgalati
tapasztalatok egészitik ki, amelyek jol jelzik a laboratériumi maddszerek valds
teljesitOképességét.

A fejlesztési és validalasi szempontokat vizkezelési technoldgiai alkalmazasok példai
zarjak, kulonos tekintettel a membranszlrésre. A permeatum, koncentratum és betap



eltéré matrixai jol szemléltetik, hogy a technoldgiai hatasfok csak megfelel6en korrigalt
analitikai eredmények alapjan itélhet6 meg. Az el6adas f6 Uzenete, hogy a nagy
érzékenység onmagaban nem elegendd: a kornyezetanalitikai eredmény akkor valik
valéban értékessé, ha a széles komponenskdr mellett a kvantifikaci6 megbizhatésaga is
igazolhato, és az analitikai mddszer a vizsgalt technoldgiai kérdéshez illeszkedik.



E-02 | Gyors Taylor diszperziés analizis a
fehérjeadszorpcio hatasainak minimalizalasara

Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen

Az elmult években kutatasaink kozéppontjaban a Taylor-diszperzié analitikai célu
alkalmazasi lehet8ségeinek vizsgalata all. A jelenség azon alapul, hogy amikor egy kis
térfogatd mintazénat laminaris aramlasba injektalunk, a komponensek a molekularis
diffuzio, valamint a parabolikus aramlasi profil kovetkeztében szélesednek ki. Emiatt a
kapillaris kozepéhez kozelebb elhelyezkedd komponensek gyorsabban haladnak, mint a
kapillaris faldahoz kozeliek. A molekularis diffuzié végul radialis iranyban, vagyis a kapillaris
keresztmetszetében kiegyenliti a sebességkulonbségeket, és a kapillaris tengelye mentén
szimmetrikus koncentracideloszlas alakul ki. Ennek eredményeként Gauss-gorbéhez
hasonlo, harang alaku csucs figyelheté meg.

A Taylor diszperzié jelenség kihasznalasaval nemrégiben olyan elektroporlasztasos
ionizaciés tomegspektrometrias (TADA-MS) mddszert dolgoztunk, mely lehetévé teszi
nagymolekulak (pl. terapias fehérjék) kozvetlen mintainjektalasos ESI-MS meghatarozasat
gyogyszerészeti termékekben a zavard hatasok jelent8s mértékl csokkenése révén [1].

A Taylor diszperzid jelenségét els6sorban a Taylor diszperziés analizis (TDA) soran
hasznaljak ki, mely egy jol tanulmanyozott moédszer az oldatban |évd molekulak diffuzios
egyutthatdjanak (illetve hidrodinamikai sugaranak) meghatarozasara [2]. A TDA-t kis bels§
atmérgjd kapillarisok alkalmazasaval végzik. A fehérjék azonban erésen hajlamosak a
kapillaris falahoz adszorbealdédni, ami torzitja acsucsok alakjat, rontja a
reprodukalhatésagot és a mérési eredmények pontossagat [3]. Munkank soran egy
egyszer(, ugyanakkor hatékony modszert javaslunk a fehérjék és a kapillaris fala kozotti
kdlcsdonhatasok minimalizalasara. Ha a TDA mérést gyorsan végezzik, a parabolikus
aramlasi profil eltlsd része elkeruli a kapillaris fallal valo érintkezést, igy a minta jelentds
része a kapillaris k6zéps6 tartomanyaban marad. Ennek kovetkeztében a beinjektalt
mintazéna elllsé részén talalhaté nagyméretd molekuldak minimalis mértékben
adszorbealddnak a kapillaris falan, vagy egyaltalan nem lép fel adszorpcid [4]. Vizsgaltuk
e gyors TDA-megkozelités elméleti hatterét és gyakorlati megvaldsitasat, amelyben a
tartézkodasi idd 1, s6t 0,1 percnél is rovidebb.

Fzt a munkdta Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Hivatal (K142134)tdmogatta.

Szabo R., Nagy C., Gaspar A., Angew. Chem. Int. Fd. 2024, 63, €202318225
Bello, M. S.; Rezzonico, R.; Righetti, P. G. Science 1994, 266, 773-776



E-03 | Bemutatkozik az Altium

ALTIUM International D.o.o., Zagreb, Croatia



E-04 | Elvalasztastechnika fémek nélkiul

UNICAM Magyarorszdg Kft., Budapest

Az analitikai elvalasztastechnika folyamatos fejl6désével egyre nagyobb jelentdséget kap
a mintakban jelen lévd komponensek megbizhato, reprodukalhatd és nagy érzékenységl
meghatarozasa. A korszer( analitikai médszerekkel szemben tamasztott kovetelmények
nemcsak a detektalasi teljesitményre és a szelektivitasra terjednek ki, hanem a mérési
eredmények reprodukalhatésagara, a mintaveszteség minimalizalasara és a rendszer
altal okozott analitikai torzitasok csokkentésére is. Kilondsen nagy kihivast jelenthet azon
vegyuletek vizsgalata, amelyek kolcsonhatasba Iéphetnek a hagyomanyos
folyadékkromatografias rendszerek fémes felUleteivel. Az ilyen koélcsénhatasok
adszorpciohoz, csucsalak-romlashoz, csokkent visszanyeréshez és a mddszer
reprodukalhatésaganak romlasahoz vezethetnek.

A fémes felUletekkel valé nem kivant kélcsénhatasok mérséklése kulondsen fontos olyan
analitok esetében, amelyek funkciés csoportjaik vagy kémiai tulajdonsagaik révén
hajlamosak komplexképzésre vagy felUleti adszorpcidra. llyenek lehetnek példaul egyes
foszforilalt vegyuletek, savas karakter( molekulak, biomolekuldk és mas, komplex
mintamatrixokban el6fordulé komponensek. E vegyuletek analizise soran a megfelel§
rendszerkialakitas kulcsfontossagl lehet a megbizhatd csucsalak, a megfeleld
visszanyerés és az alacsonyabb kimutatasi hatar elérésében. Az inert
folyadékkromatografias rendszerek alkalmazasa lehet8séget biztosit arra, hogy a
folyadékarammal érintkezd fellletek megfelel§ kialakitasaval csokkentsiuk a nem
specifikus kdlcsonhatasokat, és ezaltal javitsuk az analitikai médszerek teljesitményét.

A Thermo Scientific Vanquish Amplify folyadékkromatografias rendszer az inert
rendszerkialakitas analitikai jelent6ségének egyik példaja. Az ilyen technoldgiai
megoldasok kilondsen azokban az alkalmazasokban lehetnek elénydsek, amelyekben a
hagyomanyos konfiguraciokban tapasztalhaté fellleti kdlcsénhatasok korlatozzak a
modszer teljesitményét. A csucsalak, a visszanyerés és a mérési reprodukalhatésag
javitdsa hozzjjarulhat a megbizhatéobb kvantitativ. meghatarozashoz és a
modszerfejlesztés hatékonysaganak noveléséhez.



E-05 | Utazas a szemcse kozéppontjaba: tartézkodasi idé
és allofazis-kihasznaltsag a folyadékkromatografiaban

" Pannon Egyetem, Természettudomdnyi Kézpont, Veszprém
2Simkon, Budapest

A porézus kromatografias szemcsékben végbemend diffuzid jelent6sen hozzajarul a
savszélesedéshez. A jellemz6 diffuziés id6t gyakran a szemcsesugar négyzetével
aranyosnak tekintjuk. A felszin fel6l belépd molekulak tébbsége azonban csak kis
mélységig jut, és gyorsan visszatér a mozgofazisba. Jelen munka célja annak vizsgalata,
hogy a belépést kovetd tartdzkodasi id6 eloszlasa és annak kulénbozd jellemzdi hogyan
fuggnek a szemcsemérettdl. Munkank soran gomb alaku szemcsékben haromdimenzios
véletlen bolyongast szimulaltunk. A szamitasok 6t szemcsesugarat (0,5-2,5 ym) és harom
lépéshosszt (0,01-1 nm) fedtek le. A sikeresen belép8 molekulak tartézkodasi idejének
medianja a belépést feloldd Iépéshossz négyzetével aranyos, és gyakorlatilag fuggetlen a
szemcsesugartol. Az atlag ezzel szemben a szemcsesugar és a |épéshossz szorzataval
aranyosan né. Ennek oka, hogy kevés molekula jut a szemcse belsejébe, de ezek hosszu
tartézkodasa jelent6sen befolyasolja az atlagot. A kdztes id6tartomanyban a valdszinliségi
slrlség az id6 -3/2 hatvanya szerint csokken, a leghosszabb id6knél pedig a véges
szemcseméret miatt exponencialis lecsengés jelenik meg. A tartézkodasi id6 eloszlasa
ezért csak részben irhaté le Lévy-Smirnov-eloszlassal.



E-06 | Gyors folyadékkromatografia és
retenciomodellezés a gyogyszeranalitikai gyakorlatban

Egis Gyogyszergydr Zrt, Budapest

A korszer( gyogyszeranalitikai médszerfejlesztés hatékonysaga és megbizhatésaga akkor
novelhet§ jelentdsen, ha az Analytical Quality by Design (AQbD) szemléletet, az ultra-nagy
hatékonysagu folyadékkromatografiat (UHPLC) és a retencidmodellezést egységes
rendszerként alkalmazzuk. A gydgyszerhatdéanyagok és szennyezGik elvalasztasa
rendkivul dsszetett feladat, mivel a komponensek szerkezete, polaritasa és retencios
viselkedése jelent6sen eltérhet. A hagyomanyos, empirikus modszerfejlesztés nagy
szamu kisérletet, jelent8s id6- és olddszerfelhasznalast igényel, mikézben korlatozott
informaciot ad a rendszer mukodésérdl. Az AQbD ezzel szemben tudomanyos és
kockazatalapu megkdzelitést kinal, amely az analitikai célprofil (ATP), a kritikus min&ségi
jellemz8k, a kritikus moddszerparaméterek és a tervezési tér (Design Space, DS)
meghatarozasan keresztul biztositja a robusztus, életciklus alapu mddszerfejlesztést.
Ebben a kdérnyezetben a retenciomodellezés kulcsszerepet jatszik, mert matematikai
Osszeflggések segitségével képes elbre jelezni a retencids id6ket, a szelektivitast és a
kritikus csucsparok felbontasat kilonb6z6 kromatografias feltételek mellett.

Alinearis oldészerer6sségi modell, a h6mérsékletfiggd modellek és a modern szoftveres
megkozelitések lehetdvé teszik, hogy néhany célzott kisérletbdl olyan prediktiv modellek
épuljenek fel, amelyekkel virtudlisan optimalizalhaté a mddszer és meghatarozhato a
muUkodési tartomany. Az UHPLC technoldgia a rovid oszlopok és a kis szemcseméretd
toltetek hatékony mukodtetésével, a csokkentett elemzési id6 révén, biztositja a gyors
adatgydjtést.

A harom elem egytttes alkalmazasa kozvetlen uzleti és tudomanyos el6nyt jelent a
gyogyszeripar szamara. Csokkenti a fejlesztési id6t, az olddszer- és mintafelhasznalast,
javita @ modszerek robusztussagat és reprodukalhatésagat, tamogatja a
kolonnafelcserélhet8séget és a modszertranszfert, valamint megkdnnyiti a hatdsagi
elvarasoknak megfelel6 dokumentalast.

A kisérleti eredmények azt mutatjak, hogy a retenciomodellezéssel tamogatott AQbD-
alapu UHPLC moddszerfejlesztés nem egyszerlGien gyorsabb, hanem magasabb szintd
folyamatmegértést biztosit. Ez lehetdvé teszi, hogy a kritikus elvalasztasi paraméterek
hatasa mar a tervezési fazisban szamszerdsithetd legyen, igy a gydgyszeripari analitika a
kisérletezésen alapuld megkdzelitésbél egy prediktiv, szimulacidéval tamogatott és
tudasalapu modszertani keretrendszer felé mozduljon el.



E-07 | A linearis olddszerer8sségi modell alkalmazasa
poroézus grafitos szén allé6fazisokon

Utilizing the Linear Solvent Strength (LSS) Model on
Porous Graphitic Carbon Stationary Phases

" Drug Substance Analytical Development Division, Egis Pharmaceuticals PLC, Budapest
2Department of Analytical Chemistry, University of Pannonia, Veszprém

Porous graphitic carbon (PGC) stationary phases offer unique advantages in high-
performance liquid chromatography (HPLC), including exceptional thermal and pH
stability, as well as distinctive selectivity profiles. These characteristics make PGC a
promising alternative for separating mixtures containing both polar and non-polar
compounds, such as allopurinol and its European Pharmacopoeia (Ph. Eur.) impuirities.
However, the atypical retention behavior of PGC phases raises questions about the
applicability of conventional retention models, such as the linear solvent strength (LSS)
model.

This study investigates the retention mechanism of allopurinol and its five Ph. Eur.
impurities (ImpA-E) on a PGC stationary phase. A comprehensive experimental design
was implemented, involving variation of column temperature (30-90 °C), mobile phase pH
(2.0-3.0), and gradient time (5-20 min). Retention data were modeled using the LSS
approach, and retention parameters were fitted with a custom Python script. The results
demonstrated that LSS modeling yields high accuracy on PGC phases, with predicted
retention times deviating less than 3% from measured values.

Further method development was carried out using DryLab® 4 software, leveraging a
three-dimensional design space (gradient time, temperature, pH) to optimize separation.
An optimal working point was identified at pH 2.0, 60 °C, and a 6-minute linear gradient.
Experimental validation confirmed the excellent agreement between predicted and
observed chromatograms for all six components.

This work provides strong evidence that LSS-based retention modeling is applicable to
PGC chromatography despite its non-conventional retention mechanisms. The developed
method is fast, robust, and capable of resolving allopurinol and its impurities in a single
run. The approach offers a generalizable framework for the systematic development of
HPLC methods using PGC phases and expands the scope of modeling tools beyond
traditional reversed-phase systems.



E-08 | Médszertranszferrel és robusztussaggal
kapcsolatos kihivasok athidalasa tervezési tér (Design
Space) modellezés segitségével

" Molndr-Institute for Applied Chromatography, Berlin, Berlin, Németorszdg
2Pannon Egyetem, Veszprém, Veszprém
3 Egis Gydgyszergydr, Budapest

A nagyhatékonysagu folyadékkromatografidban (HPLC) a robusztus és kdnnyen
transzferalhatd analitikai mddszerek elengedhetetlenek a konzisztens teljesitmény
fenntartasahoz az analitikai eljaras teljes életciklusa soran, beleértve akar az el6re nem
lathatd jovEbeli alkalmazasi lehet8ségeket is. Ennek ellenére az ipari gyakorlatban
gyakran szamolnak be robusztussaggal kapcsolatos problémakrdl, kuléndsen a
laboratériumon beluli vagy laboratoriumok koézotti mddszertranszfer soran. Ezek a
kihivasok gyakran a moddszer hidnyos ismeretébdl, valamint a HPLC-rendszerrel
dsszefliggl hatasok elégtelen figyelembevételébdl fakadnak - ilyenek példaul a gradiens
késési térfogat, az oszlopon kivili zénaszélesedést okozd hatasok, tovabba az eluens-
adagolasban, a keveredési viselkedésben és az oszloptermosztaldsban mutatkozé egyéb,
els6re kevésbé nyilvanvalod készulékek kozotti eltérések.

Ebben a tekintetben a szisztematikus min&ségtervezési elvek (AQbD) mentén felépitett
modellezési megkdzelitések értékes tamogatast nyudjthatnak mind a proaktiv
modszerfejlesztés, mind pedig az utdlagos hibaelharitas (troubleshooting) terén. Jelen
munkankban a DrylLab tervezési tereit (Design Spaces) alkalmaztuk a kulonb6zé
készllékek digitalizalt modellezési ujjlenyomatainak |étrehozasara, ami kiterjedt in
silico vizsgalatokat tett lehet6ve, beleértve a mddszer transzferalhatésaganak mélyrehaté
felmérését, valamint a finom, készulékfuggd robusztussagi jellemzdk értékelését.



E-09 | 70 éves a kedvenc egyenletiink

Analitikai és Kérnyezeti Kémia Tanszék, Pécsi Tudomdnyegyetem, Pécs

Hetven évvel ezel6tt, 1956-ban jelent meg az a kdzlemény, amely a kromatografia egyik
legismertebb és maig meghatarozd 6sszeflggését adta a kezinkbe. A van Deemter-
egyenlet azéta is a kromatografia egyik alapkove.

A Van Deemter-egyenlet egyszer(i formaban fogalmazza meg azt az alapvetd
Osszeflggést, hogy a kromatografias hatékonysag - az elméleti tdnyérmagassag - hogyan
fugg a mozgofazis linearis sebességétdl. A harom tag kuldénb6z6 savszélesedési
mechanizmust kapcsol 0Ossze: az ,0rvénydiffuziét”, a longitudindlis diffuziét és a
tdmegatadas kinetikajabdl szarmazé hozzajarulast.

A van Deemter-egyenlet jelent6sége tulmutat magan a képleten. A kromatografia
fejlédésével a benne szerepld tényezO6k értelmezése és a savszélesedés
mechanizmusainak leirasa is folyamatosan fejl6dott. A modern toltetek, a kisebb
szemcseméretek, az ultranagy nyomasu folyadékkromatografia és az 0 alléfazisok
vilagaban mar joval 6sszetettebb modellekkel dolgozunk. Az alapgondolat azonban
valtozatlan maradt: megérteni, mi hatarozza meg a kromatografias hatékonysagot, és
hogyan tudjuk azt javitani.

Kevés egyenlet mondhatja el magardl, hogy hét évtizeden keresztll generacidk szamara
jelentette a kromatografia egyik elsé elméleti kapaszkodojat. A van Deemter-egyenlet
ilyen osszefliggés. Nem csupan egy torténeti képlet, hanem a kromatografias
gondolkodas egyik maradando példaja arra, hogyan lehet egy bonyolult fizikai folyamatot
egy egyszerd, jol értelmezhetd 6sszefiggésben megragadni.

Hetven év utan is ugyanazt az alapvetd kérdést tesszuk fel: hogyan lehet gyorsabban,
hatékonyabban és jobb felbontadssal elvalasztani? A valasz keresése pedig ma is
ugyanahhoz a gérbéhez vezet vissza.



E-10 | Folyadékkromatografias csatolasok bioaktiv
novényi komponensek vizsgalatara

"HUN-REN Agrdrtudomdnyi Kutatékdzpont Novényvédelmi Intézet, Novényi Kérélettani Osztdly, Budapest
2Semmelweis Egyetem Doktori Iskola, Budapest

Atermészetben tobb mint 300 ezer ndvény talalhato, amelyek a kedvez6tlen korilmények
kozotti tuléléshez bioaktiv vegyuleteket (masodlagos metabolitokat) allitanak el6. Ezen
bioaktiv vegyuletek kozé tartoznak pl. a terpének, fenolos vegyuletek, alkaloidok, amik
antioxidans, antibakterialis és gombaellenes tulajdonsagokkal rendelkeznek, igy segitik a
novényeket a kulénféle biotikus és abiotikus stressz hatasok elleni védekezésben. A
novényi bioaktiv vegyuleteket mar régota alkalmazzak a hagyomanyos gyogyaszatban,
amely célja az immunrendszer erdsitése, a kulonféle betegségek megel6zése és az azok
elleni kiizdelem tamogatasa.

A novények orszaga kimerithetetlen forrast biztosit Uj bioaktiv komponensek
felfedezésére, de ezek id6- és koltséghatékony felkutatasa megfeleld kutatasi stratégiat
igényel. Az el6adasban kulonféle csatolt technikak és modszerek alkalmazasat mutatom
be, tobbek kdzott vékonyrétegkromatografiahoz (TLC) csatolt bioaktivitas tesztek, TLC-
HRMS/MS, 2D-TLC-Bacillus subtilis-HRMS/MS, DPPH-HPLC-UV és HPLC-HRMS/MS
alkalmazasat, amelyek Uj bioaktiv (antioxidans, antibakterialis és antifungalis)
természetes vegylletek megismeréséhez vezettek.

A munka az NKFIH OTKA SNN139496 pdlydzat tamogatasaval késziilt.



E-11 | Retek mikrozold bioaktiv komponenseinek
valtozasa abiotikus stressz hatasara

"Eszterhdzy Kdroly Katolikus Egyetem, Bioldgia Intézet, Novényélettani Tanszék, Eger
2 Magyar Agrdr és Elettudomdnyi Egyetem, Természettudomdnyok Doktori Iskola, G6d6II6

A retek mikrozold (Raphanus sativus) egy rendkivil gyorsan fejl6dd, csip6s, jellegzetes és
karakteres izl szuperélelmiszernek szamit napjainkban, amely a kifejlett retekhez képest
sokszoros koncentraciéban tartalmaz vitaminokat és asvanyi anyagokat. Legfébb bioaktiv
vegyuletei a gltikozinolatok és az bel8lUk képz8&d6 szulforafan, amelyek bizonyitottan erds
daganatellenes, gyulladascsokkentd és majvédé hatassal birnak. Kiemelked6en magas C-
vitamin-, béta-karotin- és szinanyagtartalma (antocianinjai) révén hatékonyan tamogatja
az immunrendszert és semlegesiti a szervezetben a karos szabad gyokoket. Nagyszer(
forrasa a létfontossagu mikroelemeknek, kuléndésen a vasnak, kalciumnak,
magnéziumnak és kaliumnak, amelyek hozzajarulnak a sziv- és érrendszer egészségéhez.
Gyors, minddssze 6-10 napos termesztési ideje miatt nagyon alkalmas az otthoni,
ablakban nevelt kiskertekbe.

A vizsgalat soran retek mikrozoéldet abiotikus stresszhatasnak tetttink ki. A stresszhatas
indukalta bioaktiv komponensosszetétel valtozasat szarmazékképzés (BSTFA+TMCS) utan
GCMS technikaval vizsgaltuk, kiemelten a szulforafan tartalomra is. A kapott eredmények
szignifikans kulonbséget mutatnak az abiotikus tényezd bioaktiv komponensekre
gyakorolt hatasaban. A GCMS vizsgalatok altal meghatarozott eredmények
kiegészitéseként antioxidans kapacitas mérést is végeztink kulénb6z6 modszerekkel. A
kromatografias vizsgalatok eredményeit az antioxidans kapacitas mérési eredményei
alatamasztottak illetve kiegészitették.



E-12 | Bioaktiv, antimikrobialis masodlagos
anyagcseretermékek bioesszé-vezérelt izolalasa a magas
aranyvesszd (Solidago gigantea Ait.) kilonb6z6 szerveibdl

"HUN-REN Agrdrtudomdnyi Kutatékdzpont Novényvédelmi Intézet, Novényi Kérélettani Osztdly, Budapest

2Semmelweis Egyetem Doktori Iskola, Budapest

3 Magyar Agrdr- és Elettudomdnyi Egyetem, Elelmiszertudomdnyi és Technolégiai Intézet, Mez6gazdasdgi és
Ipari Mikroorganizmusok Nemzeti Gydjteménye, Budapest

4Nemzeti Népegészségligyi és Gyogyszerészeti Kozpont, Gydgyszerészeti Laboratdriumi F6osztdly,
Gydgyszerkémiai és Technoldgiai Laboratdrium, Budapest

> HUN-REN Természettudomdnyi Kutatdkdzpont Szerves Kémiai Intézet, Organokatalizis Kutatdcsoport,
Budapest

A magas aranyvessz8 (Solidago gigantea Ait.) Eurdpaban az egyik legagresszivebben
terjed6 invazidos novenyfaj, amelyet ugyanakkor kedvezd farmakologiai hatasai
(vizelethajtd, gyulladascsdkkentd, antioxidans, goércsoldd) miatt a fitoterdpidban
alkalmaznak. A széles kord biologiai aktivitasaért felelSs vegylletek azonositasa azonban
hianyos a szakirodalomban.

Jelen atfogd munkaban ezért célul tdztuk ki a S. gigantea gydkerében, levelében és
viragzataban el6forduldé antimikrobialis vegylletek kimutatasat, jellemzését, izolalasat és
szerkezetmeghatarozasat. Nemcélzott, hatas iranyitotta szlrésukre vékonyréteg
kromatografiaval csatolt direkt bioautografiat (TLC-DB) alkalmaztunk. A bioesszé-vezérelt
frakcionalast és izolalast tobblépéses preparativ flash oszlopkromatografia és
félpreparativ, forditott fazisu nagyhatékonysagu folyadékkromatografia (RP-HPLC)
segitségével hajtottuk végre. Az izolalt vegyuletek in vitro antibakterialis és antifungalis
aktivitasat mikrolemezes esszékkel értékeltik noévényi kérokozé mikroorganizmusok
bevonasaval.

A S. gigantea gyokerébdl négy (kdztik harom Uj), a levelébdl o6t (kéztuk egy Uj), mig a
viragzatabol két Uj masodlagos anyagcsereterméket izolaltunk [1,2,3]. A hat Ujonnan leirt
vegyulet klerodan diterpén, az 6t ismert vegyulet kozul négyet els6ként azonositottunk a
fajban. Mind a 11 izolalt vegyulet B. subtilis baktérium elleni antibakterialis aktivitasat TLC-
DB moddszerrel igazoltuk. A szolidagodiol bizonyult a legaktivabb vegyuletnek a legtobb
Gram-pozitiv névénypatogén baktériummal szemben. Erds gatlast (MIC = 2,1 pg/ml) és
mérsékelt baktericid (MBC = 33 pg/ml) hatast mutatott Clavibacter michiganensis
baktériummal szemben, de jelentSs antibakteridlis aktivitast (MIC = 8,3 pg/ml)
tapasztaltunk Curtobacterium flaccumfaciens pv. flaccumfaciens baktériummal szemben is.
Egy furanoditerpén alkohol szintén er@s baktériumellenes hatast (MIC = 2,1 pg/ml) fejtett
ki C. michiganensis baktériummal szemben. Gyenge antifungalis hatasat talaltuk a
szolidagosav C-nek, D-nek, K-nak és a szolidagodiolnak Fusarium graminearum ellen, illetve
a szolidagosav C-nek és D-nek Bipolaris sorokiniana ellen.



Eredményeink aldtamasztjdk a TLC-DB-vel iranyitott frakcionaldas és izolalas
hatékonysagat az uj, természetes antimikrobidlis hatéanyagok felfedezésében. Az izolalt
vegyuletek igéretes vezérmolekuldi lehetnek jov6beli fenntarthatd, kornyezetbarat
novényvéddszerek fejlesztésének.

A munka az NKFIH OTKA K128921 és SNN139496 pdlydzat tdmogatasaval késziilt.

[1] Baglyas et al. Antibiotics 2026, 15(7), 687. https://doi.org/10.3390/antibiotics 150706874
[2] Baglyasetal. [IMS 2025, 26(18), 9187. https://doi.org/10.3390/ijms26189187
[3] Baglyasetal. Plants 2025, 14(14), 2152. https://doi.org/10.3390/plants 14142152
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E-13 | Gluténmentes pékaru taplalkozasi értékének
novelése: a fehérjedusitas és az almatorkoly-kivonat
hatasa a fehérjemindségre

"Magyar Agrdr és Elettudomdnyi Egyetem, Elelmiszertudomdnyi és Technolégiai Intézet Elelmiszerkémia és
Analitika Tanszék Budapest

2Cambridge University, Christ's College, Cambridge, United Kingdom

3 Agroscope, Research Group Biochemistry of Milk and Microorganisms, Posieux, Switzerland

A gluténmentes élelmiszerek iranti kereslet az egészségtudatos fogyasztok korében is
novekszik, ami a gluténmentes gabonafélék és algabonak szélesebb kord alkalmazasat
eredményezte. Ezek az alapanyagok altalaban alacsonyabb fehérje- és magasabb
szénhidrattartalmuak, a gluténhalé hianya pedig gyakran kedvezétlen glikémias
tulajdonsagokkal jar. A glikémias index csokkentésének egyik lehet8sége a
fehérjetartalom novelése és bioaktiv vegyuletek, példaul polifenolok alkalmazasa.
Ugyanakkor ezek a beavatkozasok nemcsak a keményitd emészthetfségét, hanem a
termék fehérjemindségét is befolyasoljak. Jelen kutatas ezért a gluténmentes termékek
fehérjeminGségének és peptidomikai jellemz8inek vizsgalatara fokuszal.

A gluténmentes, kukoricaliszt alapu pékaruk kétféle tejfehérje-koncentratum (20%; MPC
és megnovelt DIAAS-U iIMPC) és egy polifenolokban gazdag almatorkolykivonat (1%; POE)
adagolasaval készultek, standard recept alapjan. A termékeket in vitro INFOGEST
emeésztésszimulacié utan vizsgaltuk. A proxy-DIAAS értéket UHPLC-FLD aminosav-
analizissel, az emésztés soran keletkez§ peptideket pedig LC-MS/MS modszerrel
vizsgaltuk. Az eredmények értékeléséhez referenciaként fehérkenyeret és kontrollként
kukoricakenyeret alkalmaztunk.

Emészthet6ség szempontjab6l nem volt szignifikdns kulonbség a termékek kozott
(ANOVA; p=0,139), minden minta fehérjetartalma kozel teljes mértékben emésztddaott.
Ugyanakkor a fehérjedusitas jelent6sen novelte a termékek fehérjetartalmat és
fehérjeminGségét. A fehérjedusitott termékek esetében a fehérjetartalom ~150%-kal
nagyobb volt (~9 g/100 g), mint a kiindulasi termékben (~3 g/100 g). Emellett az
aminosavprofil alapjan szamolt proxy-DIAAS is tobb mint a duplaja ezeknél a termékeknél.
A proxy-DIAAS érték a kukoricakenyér 40,83+0,36-os értékérdl 80,75+1,10re (+MPCQ),
illetve 89,28+0,33-ra (+IDEAAL®) emelkedett, ami az IDEAAL® kedvez6bb aminosav-
dsszetételére utal. Az eredmények alapjan az is megfigyelhetd, hogy a hozzaadott bioaktiv
komponenseket tartalmazé POE kivonat jelent6sen csOkkentette a fehérjemindséget (t
proba: p<0,001), ami a proxy-DIAAS értékek szignifikdns csokkenésében s
megmutatkozott (+MPC+POE: 70,93+0,10 (Trp); +IDEAAL®+POE: 80,03+0,10 (Trp). A
csokkenés ellenére a mintak tovabbra is j6 min6éségU fehérjeforrasnak tekinthet&k (DIAAS
>75).



E-14 | lonfolyadékok a szénhidrat-analitikaban:
modszerfejlesztéstol a novényi italok vizsgalataig

Bioanalitikai Intézet, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, Pécs

A semleges szénhidratok kapillaris elektroforézissel torténd meghatarozasat gyenge
UVabszorpcidjuk neheziti. Az imidazélium-alapu ionfolyadékok indirekt UV-detektalast és
derivatizalas nélkuli meghatarozast tesznek lehetdve.

Munkank célja egy ionfolyadék-alapu kapillaris elektroforézis mddszer optimalizalasa,
validalasa és alkalmazasa volt novényi italok szénhidratprofiljanak vizsgalatara. A
a NaOH-koncentracionak, az alkalmazott feszlltségnek és a hémérsékletnek az
elvalasztasra gyakorolt hatasat. A modszer kilenc mono- és diszacharid - szacharoz,
laktéz, maltdz, Dgalaktdz, D-glukdz, D-arabindz, D-manndz, D-fruktdz és D-ribdz - egyidej(
meghatarozasat teszi lehetdvé.

A korabban optimalizalt modszer validalasa soran minden vizsgalt szénhidratra
meghataroztuk a kalibracids egyenes egyenletét és determinacios egyutthatéjat, valamint
a kimutatasi és meghatarozasi hatart. A napon bellli ismételhet6séget egy 6 mM-os
standardoldat tiz egymast kdveté mérésével, a napok kozotti precizitast pedig kulénb6z6
napokon végzett mérésekkel értékeltik. A kalibracios osszefuggések az alkalmazott
mérési tartomanyban megfelel6 linearitast mutattak. Az ismételhet8séget és a napok
kozotti precizitast a migracids idd és a csucsterulet relativ szérasaval jellemeztik.

A validalt mdédszert négy, kereskedelmi forgalomban kaphatd névényi ital elemzésére
alkalmaztuk. A mintakban azonositott cukrok esetében a napok kozotti precizitast is
értékeltik. Az egyes cukrok mért koncentracidinak 0sszegét dsszevetettuk a termékek
tapértékjeldlésén az ,amelybdl cukrok” megnevezés mellett feltintetett értékkel. A mért
és a cimkén jelzett cukortartalom kozotti relativ eltérés valamennyi vizsgalt terméknél
20% alatt maradt. Eredményeink alapjan a mddszer gyors, megbizhato, egyszer(d minta-
el6készitést igényl§ és derivatizalas nélkuli lehet8séget kinal novényi italok
cukorprofiljanak meghatarozasara.

Kdszonetnyilvanitds

A munkat a Pécsi Tudomanyegyetem Rektori Tudomanyos Pélyazat (003_2026_PTE_RK/22) és a Bolyai Janos Kutatdsi Oszt6ndij
(B0/00313/25) tamogatta.



E-15 | Z6ld olddészerek és uj megkozelitések az
enantioszelektiv folyadékkromatografiaban

Szegedi Tudomdnyegyetem, Gydgyszeranalitikai Intézet, Szeged

A kiralis vegyuletek - kulondsen a gyogyszeripari hatdanyagok - el6allitdsa és
mindségellendrzése soran az enantioszelektiv folyadékkromatografia az egyik
legfontosabb elvalasztastechnikai modszer. A hagyomanyos folyadékkromatografias
eljarasok ugyanakkor gyakran jelent6s mennyiségl illékony szerves oldoszer (pl.
acetonitril, hexan, heptan stb.) felhasznalasaval jarnak, ami egyre kevésbé egyeztethet§
Ossze a zold kémia és a fenntarthaté analitikai modszerfejlesztés alapelveivel. Az elmult
évek kutatasai ezért egyre nagyobb figyelmet forditanak a kromatografias, ezen belll az
enantioszelektiv elvalasztasok kornyezeti terhelésének mérséklésére. A kdzelmult
modszerfejlesztései szamos lehetdséget kinalnak a folyadékkromatografias elvalasztasok
olddszer- és energiaigényének, valamint hulladékképz6désének csokkentésére.

Az egyik fontos irany a szuperkritikus vagy ahhoz koézeli allapotd szén-dioxidot
mozgofazisként alkalmazd SFC. A szén-dioxid alapu mozgéfazis gyors és hatékony
elvalasztasokat tesz lehet8vé, mikozben jelentdsen csdkkenthet6 a szerves olddszerek
felhasznalasa. A felhasznalt oldészermennyiség csokkentésének masik lehet8sége a nagy
hatékonysagu, illetve ultranagyhatékonysagu folyadékkromatografias maodszerek
alkalmazasa. Az emlitettek mellett kézenfekvé megoldas a hagyomanyosan alkalmazott
oldészerek kevésbé veszélyes és kisebb kdrnyezeti terhelést jelentd alternativakkal
torténd helyettesitése. Az alkoholok, els8sorban az etanol alkalmazasara épuld
modszerek mellett Uj lehet8ségeket kinalnak a nem hagyomanyos olddszerek, kdztik az
ionos folyadékok, valamint az ugynevezett zold olddszerek, példaul a propilén-karbonat
és a dimetil-karbonat. Az el6adas az enantioszelektiv folyadékkromatografias
elvalasztasok kornyezeti terhelésének csokkentésére iranyul6 fébb lehetéségeket tekinti
at, kozéppontba allitva az alternativ olddszerek alkalmazasat. Bemutatja, hogy a
hagyomanyos olddszerek kivaltasa, illetve az Uj kromatografidas megkozelitések milyen
lehetGségeket kinalnak a fenntarthatobb elvalasztasok kialakitasara, és kulonds figyelmet
fordit arra, hogy a kdrnyezeti terhelés csokkentése miként egyeztethetd Ossze a nagy
szelektivitasu és hatékony enantioszelektiv elvalasztasok kdvetelményeivel.

Kdszonetnyilvanitds
ATKP2021-EGA-32 szamu projekt a Kulturdlis és Innovacios Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbdl nydijtott
tdmogatdsaval, a TKP2021-EGA palydzati program finanszirozdsaban valosult meg.



E-16 | Molekularis halézatok az embrionalis fejlédésben

Pécsi Tudomadnyegyetem, Biokémiai és Orvosi Kémiai Intézet, Pécs
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E-17 | Linearis poliakrilamiddal bevont kapillaris
kialakitasa és alkalmazasa fehérjék kapillaris
zonaelektroforetikus elvalasztasara

Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen

A fehérjék kapillaris zénaelektroforézissel (CZE) torténd elvalasztasat jelent8sen
megnehezitheti a kapillarisfalon fellép6 adszorpcié, amely az elvalasztasi hatékonysag
csokkenéséhez és a reprodukalhatdsag romlasahoz vezethet. E probléma mérséklésére
fehérjeanalitikai alkalmazasokban dinamikus vagy statikus polimerbevonattal rendelkez8
kapillarisok alkalmazasa javasolt.

Munkank soran linearis poliakrilamiddal (LPA) bevont kapillarisok alkalmazhatdsagat
vizsgaltuk fehérjék CZE-elvalasztasara, kulonds tekintettel a bevonasi eljaras
optimalizalasara. Ot, az alkalmazott hémérséklet és inkubacids idé tekintetében eltéré
bevonasi eljarast hasonlitottunk dssze. Az LPA-bevonat minéségét semleges EOF-marker,
valamint harom, molekulaméretikben és pK-értékiikben jelentésen eltéré fehérjét -
inzulint, hemoglobint és rituximabot - tartalmazé modellkeverék elemzésével értékeltik.
Eredményeink alapjan a 60 °C-on végzett, roviditett bevonasi eljaras a kapillaris
el6készitését jelentésen egyszerUsiti és leroviditi, mikozben megfeleld elvalasztasi
hatékonysagot és reprodukalhatésagot biztosit. Az optimalizalt LPA-bevonat
alkalmazasaval a rituximab téltésvariansai, valamint a hemoglobin alegységei hatékonyan
elvalaszthatok voltak. A bevonat stabilitasat legalabb szaz egymast kovetd futtatas soran
igazoltuk.

Az optimalizalt LPA-bevonatu kapillarist ezt kdvetSen kilonbdzé eredetd és tulajdonsagu
fehérjék, tdbbek kozott karboanhidraz Il, Escherichia coli DNS-polimeraz |, human IGF-I,
human tioredoxin, Staphylococcus aureus Protein A/G és Streptococcus dysgalactiae
Protein G, valamint kigydméregmintak komponenseinek elvalasztasara is sikeresen
alkalmaztuk. Az eredmények alapjan az optimalizalt LPA-bevonat sokoldaltan
alkalmazhaté kiulonb6z6 fehérjeanalitikai feladatokban. Kuléndsen elényds lehet olyan
esetekben, amikor egy adott fehérje kulénb6z6 variansainak vagy formainak szelektiv
elvalasztasa a cél.

Fzt a munkdt a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Hivatal (K142134) tamogatta.

(1] Andrdsi M., Zagyi B., Hamidli N.; Chromatographia 86, 659-668 (2023)
(2] HamidliN., Andrasi M., Nagy C., Gaspdr A.; Journal of Chromatography A 1654, 1-9, 462448 (2021)
(3] Nagy C., Andrdsi M., Hamidli N., Gyémadnt Gy., Gdspdr A.; Journal of Chromatography Open 2, 100024 (2022)



E-18 | Online elektrokinetikus mintaelékészités és uj
elvalasztasi séma APTS-jelolt szénhidratok kapillaris
zénaelektroforéziséhez

" Pannon Egyetem, Veszprém
2 Debreceni Egyetem, Debrecen

A kapillaris elektroforézis az egyik leggyakrabban alkalmazott mddszer komplex
szénhidratok elvalasztasara, azonban az APTS-el torténd szarmazékképzés soran az
alkalmazott reagens nagy feleslege miatt a hagyomanyos, alacsony pH-ju
hattérelektrolittal torténd elvalasztas el6tt rendszerint kuldn mintatisztitasi 1épés
elvégzése szikséges. Ez azonban jelent6s manualis laboratériumi munkat és potencialis
mintaveszteséget jelent.

Az el6adasban bemutatasra kerilé munkank soran lugos pH-ju, 150 mM kapronsavat és
253 mM TRIS 0sszetétell puffert alkalmaztunk normal polaritasu kapillaris
zonaelektroforézis soran [1]. Az elektroozmotikus aramlas és az elleniranyu
elektroforetikus migracié megfelel§ beallitasaval az APTS-jeldlt szénhidratok a detektor
felé haladtak, mig a szabad, el nem reagalt APTS nem jut be a kapillarisba, igy megvalésul
az online elektkinetikus mintatisztitas.

A modszer teljesit6képességét maltooligoszacharid létran, majd human szérum N-glikan
mintan mutatjuk be. A konvencionalis, alacsony pH-ju mddszerhez hasonlé elvalasztasi
teljesitmény mellett az Uj eljaras futtatasi ideje mintegy 35%-kal csokkent, illetve a kilon
tisztitasi 1épés elhagyhatova valt. Az () megkodzelités egyszerlbb, gyorsabb és
potenciadlisan kisebb mintaveszteséggel jaréd N-glikan elemzést tesz lehetdvé [2].

[1] Farsang R, Hogyor K, Jarvas G, Guttman A. Capillary Zone Electrophoresis of 8-Aminopyrene-1,3,6-trisulfonic Acid Labeled
Carbohydrates with Online Electrokinetic Sample Cleanup. Anal Chem. 2023 Nov 14;95(45):16459-16464. doi:
10.1021/acs.analchem.3c03714.

[2] FarsangR,Jarvas G, Guttman A. Purification free N-glycan analysis by capillary zone electrophoresis: Hunt for the lost glycans.
J Pharm Biomed Anal. 2024 Jan 20;238:115812. doi: 10.1016/}.jpba.2023.115812.
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E-19 | Mikrochip gélelektroforézis alkalmazasa specialis
gyogyaszati célra szant élelmiszerek fehérjetartalmanak
jellemzésére

' Bioanalitikai Intézet, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, Pécs
2Gyogyszerészi Kémiai Intézet, Gyogyszerésztudomdnyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, Pécs

A specialis gydégyaszati célra szant élelmiszerek (FSMP-k) fogyasztasa az elmult években
jelentésen novekedett. Fehérje- és egyéb nitrogéntartalmd komponenseinek pontos
jellemzése kulondsen fontos lehet a specidlis taplalkozasi igényl fogyasztok, koztik a
kronikus vesebetegségben szenved6k szamara, akik esetében a fehérje- és
nitrogénbevitel monitorozasa kiemelt jelent8ségli. A hagyomanyos, 0sszes
nitrogéntartalmon alapulé fehérjemeghatarozasi eljarasok ugyan mennyiségi informaciot
szolgaltatnak, azonban nem teszik lehetévé a termékek fehérjeprofiljanak részletes
jellemzését. Kutatasunk célja egy mikrochip gélelektroforézis modszer optimalizalasa és
validalasa volt speciadlis gydgyaszati célra szant élelmiszerek fehérjeprofiljanak, valamint
primer aminocsoportot tartalmazé komponenseinek (PAC) meghatarozasara. Az
optimalizalt modszert 06sszesen 88 FSMP-minta vizsgalatara alkalmaztuk, az
elektroforetikus profilokat kvalitativ és kvantitativ szempontbdl egyarant értékeltuk. A
mintak fehérjeprofilia és a PAC-tartalma jelent6s valtozatossagot mutatott, amely
osszefuggésben allt a termékek célcsoportjaval, fizikai formajaval és formulacios
sajatossagaival. Szamos termék esetében a mért PAC-koncentracié meghaladta a cimkén
feltintetett névleges fehérjetartalmat. Ez az eltérés arra utalhat, hogy a vizsgalt
készitményekben a fehérjék mellett tovabbi, primer aminocsoportot tartalmazo, nem
fehérjeeredetli komponensek is hozzajarulnak a mért PAC-tartalomhoz. Eredményeink
alapjan a mikrochip gélelektroforézis hatékony kiegészitSje lehet a hagyomanyos
fehérjeanalitikai modszereknek. A fehérjeprofilok és a PAC-tartalom egyuttes értékelése
a teljes fehérjetartalom meghatarozasanal részletesebb informaciot nydjthat a kilénb6z6
élelmiszermatrixok 6sszetételérdl, ezaltal hozzajarulhat a specialis gydgyaszati célra szant
élelmiszerek pontosabb mindségértékeléséhez és taplalkozas-élettani jellemzéséhez.

Kdszonetnyilvanitds
A munkat a Bolyai Jdnos Kutatdsi Osztondij (80/00313/25) és a Pécsi Tudomdnyegyetem Kutatdsi Alap Pdlydzat (003_2026_PTE_RK/1)
tdamogatta.
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E-20 | Amikor a témeg mar nem elég: a retencids idé
szerepe a glikopeptid-azonositasban

HUN-REN Termeészettudomdnyi Kutaték6zpont, Budapest

Helyspecifikus glikozilaciés mintazat kvantitativ meghatarozasa soran sok glikoform
MS/MS-spektruma nem elég intenziv a szerkezetmeghatarozashoz. Ezekben az esetekben
az MS1-alapu azonositas nélkulozhetetlen, azonban ennek megbizhatésaga nem ismert.
Becslésére kulonb6z6 modszerek |éteznek, példaul a +11 Da-val eltolt decoy-keresésre
épulé hamis talalati arany (FDR), azonban hogy ez a becslés intakt glikopeptidekre
mennyire pontos, azt eddig szisztematikusan nem vizsgaltak.

Munkank soran egyrészt megvizsgaltuk a +11 Da-s decoy-stratégia megbizhatdsagat,
masrészt a téves talalatok megbizhatébb kiszlrésére a tomegtdl fuggetlen informaciét, a
retencios id6t hasznaltuk fel. Forditott fazisu elvalasztasnal egy peptid glikoformjainak
retencios ideje a glikan Osszetételével kozel linearisan valtozik. Modszerinkben a
monoszacharid-6sszetételbdl relativ retencids értéket (RRT) szamolunk, és peptidenként
robusztus illesztéssel egyenest illesztink a glikopeptid-talalatok retencids idejére, igy az
egyes kiugrd pontok nem torzitjak. Minden jel6ltnél azt vizsgaljuk, mennyire esik kozel a
tobbi glikoformra illesztett egyeneshez, és az egyenestdl tavoli jeldltek kisebb pontszamot
kapnak. A modszer nagy el6nye, hogy mar néhany pont esetén is jol mikodik, és nem
igényel MS/MS-alapu azonositast.

A modszert az al-savas glikoprotein (AGP) példajan teszteltik, amelynek glikozilacios
mintazatat harom laboratériumban, eltér6 készulékkel és mintamennyiséggel (5-200 ng)
vizsgaltuk. Az AGP glikoformjai peptidenként jol definialt egyeneseket adtak. A valos
hibaaranyt gy becsultik, hogy a keresésbe a mintadban biztosan el6 nem forduld
jelolteket (idegen peptideket és bioldgiailag lehetetlen glikanokat) is felvettliink: az ezekre
kapott talalatok biztosan tévesek. Megallapitottuk, hogy az irodalomban hasznalt +11 Da-
s decoy-stratégia jelentésen (tobbszordsen) alulbecsuli a valés hibaaranyt. A téves
talalatok dont6 része nem hasonld tdmegd glikan, hanem a zsufolt spektrumban fellépd
véletlen tomegegyezés eredménye volt. A retencios id§ vizsgalata ezen téves taldlatok
jelent8s részét kiszlrte. Eredményeink szerint a glikan-0sszetételbdl szamolt relativ
retencios index egyszer( és kromatografiasan jol megalapozott ellendrzési lehet8ség az
MS1-alapu glikopeptid-analizisben.

Kdszonetnyilvanitds
Az el6adés alapjaul szolgdlo eredmények egy részének mérése az Institute of Science and Technology Austria (ISTA) Scientific
Service Units egységéhez tartozd LSF Mass Spectrometry Facility laboratériumdban tortént.
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E-21 | Pozitiv toltés, anionos fragmentacié? Natriumion-
adduktok a bakterialis lipid A szerkezetvizsgalataban

" Pécsi Tudomdnyegyetem, Természettudomdnyi Kar, Analitikai és Kbrnyezeti Kémia Tanszék, Pécs
2 pécsi Tudomdnyegyetem, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Bioanalitikai Intézet, Pécs

Az elektrospray-ionizacio soran képz8dd natriumion-adduktokat gyakran a protonalt vagy
deprotondlt  molekuldk  mellett megjelené  kisérSionoknak  tekintjuk. Am
tomegspektrometrias viselkedésik ennél joval tobb lehetfséget rejt. A natriumionok
koordinacidja befolyasolhatjia a molekula gazfazisu szerkezetét, stabilitasat és
fragmentaciés Utvonalait, igy a megfelel6 adduktforma kivalasztasa 6nallé
modszerfejlesztési eszkdzzé valhat.

Kutatécsoportunk hosszu ideje foglalkozik a Gram-negativ baktériumok endotoxikus
hatasaért felel6s lipid A régié tomegspektrometrias szerkezetvizsgalataval. A lipid A
molekuldak szerkezeti valtozatossaga alapvetSen befolyasolja bioldgiai aktivitasukat,
ugyanakkor komoly analitikai kihivast is jelent. A hasonld 0sszetételd, de eltérd felépitési
valtozatok megkulonboztetéséhez nem elegend6 csupan a molekulatémeg
meghatarozasa, hanem az egyes prekurzorion-formak fragmentacidés mintazataban rejlé
informaciot is tudatosan kell hasznalni.

Munkankban azt vizsgaltuk, miként valtozik a lipid A molekuldk Utkdzésindukalt
disszociacioja (CID), ha a protonalt molekula helyett egy vagy tobb natriumiont tartalmazé
prekurzoriont valasztunk. A korabbi, monofoszforilalt lipid A vegyuleteken végzett
vizsgalatainkat ezuttal penta-, hexa- és heptaacilalt, biszfoszforilalt lipid A molekulak
pozitivionmaédu, energiafliggd CID analizisével egészitettik ki.

A kétszeres natriumion-adduktok kulonosen érdekes hatarteruletet jelentenek a pozitiv
és negativionmodu fragmentacio kozott. A deprotonalt molekula tovabbi natriumionok
megkotéseével pozitiv ionként detektalhatd, mikdzben a megmaradd anionos centrum
tovabbra is befolyasolhatja a fragmentaciét. Mas foszfattartalmu lipideknél is
megfigyelték, hogy a pozitiv mdédban detektalt, tobbszordsen alkalifém-kationizalt ionok
részben megdrizhetik a deprotonalt forma fragmentacids sajatossagait. Ez egy izgalmas
altalanos kérdést vet fel: vajon a fragmentaciét az ion dssztoltése hatarozza meg, vagy
sokkal inkabb a toltések molekulan beldli eloszlasa?

Az el8adasban bemutatjuk, hogyan hasznalhatok fel a kulénb6z6 natriumtartalmu
ionformak a lipid A szerkezetének feltérképezésére, és milyen szerepet jatszik ebben az
Utkozési energia megvalasztasa. Eredményeink arra is felhivjdk a figyelmet, hogy az
adduktok nem feltétlendl zavaré melléktermékek: tudatos vizsgalatukkal eddig rejtett
szerkezeti informacidk is hozzaférhetdvé valhatnak.
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E-22 | Inzulin deamidaciés helyeinek meghatarozasa
utkozés-indukalt disszociacioés technikaval nyert belsé
fragmensek segitségével

Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen

A cukorbetegség el6fordulasanak globalis ndvekedésével az inzulinanaldégok széles kore
valt a kereskedelmi forgalomban elérhet6vé és a terapias protokollok szerves részéve.
Ezek kémiai és szerkezeti stabilitdsanak meghatarozasa kulcsfontossagu, mivel ezen
gyogyszerhatéanyagok hosszutavu biztonsagossaga és hatasossaga bioldgiai és kémiai
degradaciohoz kotédhet. Ilyen példaul a glutamin, illetve aszparagin oldallancainak
deamidaciodja [1]. A kilénbdz§ inzulinanalégok dezamidacidjanak pontos helyei, illetve
annak mértéke sok esetben ma sem ismert részletesen. Ennek megfelelGen
elengedhetetlen a deamidalt formak azonositdsa, valamint azok lehetséges élettani
hatasainak vizsgalata [2].

Kutatécsoportunk korabban kapillaris zénaelektroforézissel sikeresen valasztotta el a
kilénb6z8 inzulinanalégok deamidalt formait egymastdl, valamint az eredeti
hatéanyagtdl [3]. A deamidalt inzulin variansok tandem tomegspektrometrias
fragmentacidjat utkozés-indukalt disszociaciéval (CID) valdsitottuk meg. A CID az egyik
legelterjedtebb fragmentacios technika, azonban jelen esetben hatékonysagat erésen
korlatozza az inzulin szerkezete: a diszulfidkotések altal hatarolt régién beldli
fragmentacié nem valtoztatja meg az eredetileg fragmentacié nélkiul mért m/z értéket,
mivel a vart fragmenseket a diszulfidkotések egyben tartjak. Ezen régidn kivul a terminalis
fragmensek lehetévé teszik a deamidacids helyek egy részének egyértelmU azonositasat,
azonban a fennmaradd helyek meghatarozasahoz megfelel6, belsd fragmensek
kivalasztasa volt szukséges, melyek csak nagyon csekély mennyiségben fordulnak eld
jellemz8en. A savas kozegl kényszeritett degradacios mintakban a deamidalt formak
mellett kovalens oligomerek megjelenését is megfigyeltink, melyet Taylor Diszperzids
Analizis segitségével is alatamasztottunk.

[11 G.Wilcox, Clin. Biochem. Rev. 2005, 26, 19.
[2] D. Gervais, J. Chem. Technol. Biotechnol. 2016, 91, 569-575.
[3] M.Andrasi, B. Pajaziti, B. Sipos, C. Nagy, N. Hamidli, A. Gaspar, J. Chromatogr. A. 2020, 1626, 461344.
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E-23 | Mikotoxinok mennyiségi meghatarozasa
follikularis folyadékbol LC-MS maddszerrel

" Pécsi Tudomdnyegyetem Szentdgothai Kutaté K6zpont, Omikai K6zpont, Pécs
2 MATE, Genetika és Biotechnoldgia Intézet, G6dollé

3 Semmelweis Egyetem, Sziilészeti és N6gyogydszati Klinika, Budapest

4Pécsi Tudomdnyegyetem Laboratdriumi Medicina Intézet, Pécs

Az utdbbi évek kutatdsai az Aspergillus és Fusarium fajok altal termelt mikotoxinok
kdzegészségugyi kockazatai mellett azok reprodukcidés folyamatokra, és eziltal a
fertilitasra gyakorolt negativ hatasaira is ravilagitanak. A zearalenon (ZEN) és metabolitjai,
kuléndsen az a-zearalenol, 6sztrogénszerd hatasuk révén befolyasolhatjak a hormonalis
szabalyozast és a granuldzasejtek mikodését, mig az aflatoxinok, az ochratoxin A (OTA),
a fumonizinek és a trichotecének - koztik a T-2 és HT-2 toxinok, valamint a deoxinivalenol
(DON) - oxidativ stresszt, sejtkarosodast és apoptoézist idézhetnek el6 (Minervini et al.,
2006; Szentirmay et al., 2024; Sajjad et al., 2025).

A tusz6folyadék a petesejt fejl6déséhez és érésehez nélkilozhetetlen mikrokornyezet,
amelynek Osszetétele befolyasolhatja a peteérési folyamatokat, és ezaltal a fejl6d6
petesejt mindségét is. Korabbi, in vitro fertilizaciohoz (IVF) kapcsolédé kutatasok egyes
mikotoxinok magasabb koncentracidjat irtak le a tusz6folyadékban a vérszérumhoz
képest, valamint Osszefluggéseket mutattak ki bizonyos toxinok, a reprodukcios
paraméterek és a follikularis hormonszintek kozott (Szentirmay et al., 2024; Széke et al.,
2025).

Kutatémunkank célja egy olyan LC-QqQ-MS-mddszer kidolgozasa és validalasa, amely
alkalmas a szabalyozas alatt all6 mikotoxinok (aflatoxinok, fumonizinek, T-2 és HT-2
toxinok, ZEN, DON és OTA) meghatarozasa mellett a kevésbé kutatott, de potencialisan
jelentds toxicitasu komponensek, igy a citrinin, a szterigmatocisztin és az alternariol-
metiléter mennyiségi meghatarozasara is follikularis folyadékbol. A célvegytletek dusitasa
és a matrixhatas csokkentése érdekében szilard fazisu extrakcidés modszert dolgoztunk ki,
és izotoppal jelolt kisérd standardokat alkalmaztunk. A kisérlet soran vizsgalt hatvan IVF-
kezelésen atesett paciens tuszéfolyadékanak mindegyikében kimutathaté volt valamilyen
mikotoxin jelenléte.

[1] Szentirmay A, Molndr Z, Plank P, et al. The Potential Influence of the Presence of Mycotoxins in Human Follicular Fluid on
Reproductive Outcomes. Toxins. 2024;16(12):509.

[2] SiBke Z, Ruff E, Plank P, et al. Mycotoxin-Induced Oxidative Stress and Its Impact on Human Folliculogenesis: Examining the
Link to Reproductive Health. Toxins. 2025;17(12):574.

[3] Minervini F, Giannoccaro A, Fornelli F, et al. Influence of mycotoxin zearalenone and its derivatives (alpha and beta
zearalenol) on apoptosis and proliferation of cultured granulosa cells from equine ovaries. Reproductive Biology and
Endocrinology. 2006;4:62. https://doi.org/10.1186/1477-7827-4-62

[4] Sajjad Y, Dib J, Soliman N, et al. The Role of Mycotoxins in Reproductive Health: Mechanisms, Evidence, and Clinical
Implications. Journal of IVF-Worldwide. 2025;3(1):42-55.
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RT-01 | Kézmlives kutatas MI-vel - hatasos, hatékony
vagy értékes?

Pannon Egyetem, Veszprém

A ,kézmlves” felirat ma a min8ség igérete, a hamburgeren is. A kutatasban sokan
ugyanigy gondoljak: ami kézzel készul, az hiteles, ami géppel, az gyanus. Kdzben két év
alatt a nyelvi modell beszélget6tarsbdl munkatarssa valt: irodalmat dolgoz fel, kédot ir és
futtat, adatbazisokat kérdez le, kéziratot fogalmaz és biral. Ha a kdzlemény el8allitasa
olcsova valik, mit jelez még egy publikacid, mit biral a birald, és mi a doktori képzés dolga?

Az el8adas allast foglal: a kézimunka 6nmagaban nem érték, a j6l hasznalt Ml viszont maga
is kézmuves eszkdz, amelyben a kutaté mddszere és gondolatisaga és értékvallalasa
dolgozik. Lehet6vé teszi, hogy nagyobb, dsszetettebb kérdésekbe vagjunk, és nagyobb
lépésekben haladjunk; ez a Iépés azonban csak akkor hoz valddi, tarsadalmi hatast, ha
megbizhatd: nyilt adatra, futtathaté kodra, visszakdvethetd eredetre és vallalt
felel6sségre épul. Sajat munkafolyamatomon és él6 bemutatén (Claude Science és tarsai)
megmutatom, mire képes ma az Ml-alapu kutatéi kérnyezet az otlettdl az ellen6rzott
eredményig, és hol hibazik. A friss nemzetkozi eredmények szerint az MI-t hasznalé
kutatok tobb cikket irnak és tobb hivatkozast kapnak. A kérdés tehat nem az, hogy
hatasosabbak és hatékonyabbak leszink-e, hanem az, hogy értékesebbek-e. Ennek
szellemében arrol is beszélunk, hogyan segithet a megfeleld irany tartasaban a CoARA
kutatasértékelés és a nyilt tudomany és egy olyan megujulé tudomanyos utanpétlas
képzés, amelyben a kézmlivesség helye a kérdés megvalasztasa, a megbizhatdésag
megtervezése, a kritikus gondolkodas, és tarsadalmi hasznossag folyamatos szem el8tt
tartasa.
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RT-02 | A megbizhaté UHPLC-MS/MS mikroszennyezé-
analitika moédszertani alapjai - a mintael6készitéstél a
matrixhatas kezeléséig

So6s Erné Kutatd-Fejleszté Kozpont, Pannon Egyetem, Nagykanizsa

A vizi kérnyezetben el6forduld szerves mikroszennyez6k UHPLC-MS/MS meghatarozasa
olyan dsszetett analitikai feladat, amelyben a széles komponenskor, a nagy érzékenység
és a megbizhatd kvantifikacié egyidejli biztositasa csak tudatos moddszerfejlesztéssel
érhet6 el. Atovabbképz6 tanfolyam célja, hogy gyakorlati szemléletben mutassa be azokat
a dontési pontokat és moddszertani megoldasokat, amelyek meghatarozzak a
multikomponensl  kdrnyezetanalitikai mérések min6ségét. A  kiindulépont a
.mikroszennyezg-analitika gyakorlati trilemmaja”: minél tdbb, egymastdl jelentSsen eltérd
fizikai-kémiai tulajdonsagu vegyuletet kivanunk egyetlen médszerrel meghatarozni, annal
nagyobb jelent6sége lesz a tudatos kompromisszumoknak és a teljes mérési folyamat
kontrolljanak.

A tanfolyam a teljes analitikai folyamatot végigkoveti a mintavételtdl és mintatarolastol a
minta-el6készitésen, a kromatografias elvalasztason és az ESI-MS/MS detektalason at a
kvantifikacioig. Kiemelt figyelmet kap a szlrés, a szilard fazisu extrakcid, a dusitas és
visszaoldas szerepe, valamint az, hogy ezek a |épések miként befolyasoljak a visszanyerést
és a matrixhatast. Bemutatasra kerul a kromatografias oszlop, a szerves médosité és az
eluensadditivek megvalasztasanak jelent8sége, kulonds tekintettel az eltérd polaritasu és
sav-bazis tulajdonsagu vegylletek egyidejli meghatarozasara. A résztvevék példakon
keresztul ismerhetik meg, hogyan valtozhat a jelintenzitas, a csucsalak és az
adduktképzdédés az eluensosszetétel és az ionizacios korilmények modositasaval. Szé
lesz arrol is, mikor indokolt a forditott fazisu elvalasztast alternativ megoldassal, példaul
HILIC-megkdzelitéssel kiegésziteni.

Kulon blokk foglalkozik a belsé és kisérd standardok helyes megvalasztasaval. Targyaljuk
az izotopjeldlt analégok és a strukturalisan hasonlé standardok el6nyeit és korlatait,
tovabba azt, hogy a retencié, az ionizaci6, a fragmentacié és a mintafeldolgozasi
visszanyerés hasonlosaga miként hat a kvantifikdci6 megbizhatdsagara. Részletesen
kitérink a matrixhatas felismerésére és mérésére, a jelcsokkenés és jeler8sodés
értelmezésére, valamint a higitas, a dusitas mértéke, az injektalt térfogat, a matrixhoz
illesztett kalibracid és a belsé standard korrekcié szerepére.

A tanfolyam zaré része a mddszeralkalmassag és mindségbiztositas gyakorlati elemeit
foglalja 6ssze: visszanyerés, ismételhetdség, reprodukalhatosag, linearitas, LOD/LOQ, QC-
mintak, procedural blankok és rendszeralkalmassagi ellendrzések. Viztisztitasi és
technoldgiai példak szemléltetik, hogy az eltér6 matrixok miért igényelhetnek eltéré
analitikai megkozelitést. A hangsuly nem egyetlen kész modszeren, hanem az
altaldnosithaté modszerfejlesztési gondolkodason lesz. A képzés f6 Uzenete, hogy az
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érzékeny mulszer 6nmagaban nem garantal j6 adatot: a megbizhaté eredmény a teljes
maodszer tudatos, a konkrét mérési feladathoz igazitott kialakitdsanak eredménye.
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P-01 | Uj antimikrobialis szekodammaran tipusu
triterpének mirigyes balvanyfa levélnyélbél izolalva

" HUN-REN Agrdrtudomdnyi Kutatékdzpont, Novényvédelmi Intézet, Budopest

2 Semmelweis Egyetem Doktori Iskola, Budapest

3 Gyogyszerkémiai és Technoldgiai Laboratdrium, Nemzeti Népegészségligyi és Gydgyszerészeti Kbzpont,
Budapest

4 Laboratory for Food Chemistry, National Institute of Chemistry, Ljubljana, Slovenia

A mirigyes balvanyfa (Ailanthus altissima (Mill.) Swingle) hazankban is el6fordul6, rendkivul
agressziven terjeszkedd invaziv fafaj. Féleg utak mentén, mezdk szélén és bolygatott
teruleteken szaporodik el, amivel veszélyezteti az 6shonos ndvénytarsulasainkat. A beléle
kinyerhetd természetes vegylletek azonban szamos kutatas alapjat képezhetik.

Jelen munkank célja a mirigyes balvanyfa levélnyelében lév8 antimikrobialis vegyuletek
izolalasa, azonositasa és jellemzése volt. Ezeknek a feltérképezéséhez vékonyréteg-
kromatografiahoz csatolt direkt bioautografidass mddszert alkalmaztunk, Bacillus subtilis
baktérium felhasznalasaval. Az aktiv vegylleteket normal- és forditott fazisu preparativ
flash  kromatografidas = moddszerekkel izolaltuk, nagy felbontasu  (tandem)
tomegspektrometriaval (HRMS(/MS)) jellemeztik, majd NMR-spektroszképia és
polarimetria segitségével azonositottuk.

Osszesen 3 szekodammaran tipusu triterpént (shoreic sav (1), foveolin C (2), (20S,24R)-
epoxi-25-hidroxi-A-homo-4-oxadammaran-3-on (3)) izolaltunk és azonositottunk a
levélnyél metanolos kivonatabdl, melyek kozul a 2 és 3 Uj természetes vegylileteknek
bizonyultak. Korabbi munkank soran a balvanyfa kérgébdl izolalt hidroxilezett
zsirsavszarmazékokat (13-hidroxi-9,11-oktadekadiénsav, 4, 9-hidroxi-10,12-
oktadekadiénsav, 5) is kimutattuk a levélnyélb6l HPLC-HRMS/MS mddszerekkel. A vizsgalt
vegyuletek (1-5) antimikrobialis hatasat névénypatogén baktériumokkal (Curtobacterium
flaccumfaciens pv. flaccumfaciens, Clavibacter michiganensis, Rhodococcus fascians) és
gombaval (Fusarium graminearum) szemben igazoltuk mikrohigitdsos maoddszerekkel.
LegerGsebb gatlé hatas a shoreic sav esetén jelentkezett C. michiganensis és R. fascians
baktériumokkal szemben, a 2-5 vegyuletek f6leg R. fascians baktériummal szemben voltak
hatasosak.

Osszességében elmondhats, hogy a mirigyes balvanyfa levélnyele tartalmaz
antimikrobialis vegyuleteket, amelyek alapjaul szolgalhatnak a hatékony, mégis
kdrnyezetbarat novényvéddszerek kifejlesztésének.
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P-02 | K6zonséges selyemkoéré komponenseinek
vizsgalata hatas-vezérelt eljarassal

"HUN-REN Agrdrtudomdnyi Kutatékdzpont Novényvédelmi Intézet, Novényi Kérélettani Osztdly, Budapest
2Semmelweis Egyetem Doktori Iskola, Budapest

Az Eszak-Amerikdbdl szdrmazé kozénséges selyemkérd (Asclepias syriaca L) a
télizoldfélék (Apocynaceae) csaladjaba tartozdé lagyszaru noévény, amely Eurdépaban
jelentds invazios fajként van jelen. Terjedése komoly 6koldgiai kockazatot jelent mivel sok
repit8sz6ros magja mellett a vegetativ szaporodasa (gyokérsarjjal) is igen hatékony.
Nektartermel8 képességénél fogva jelenleg szinte csak mézel6ként hasznositjak.
Szakirodalmi adatok alapjan bioaktiv vegyuletek igéretes forrasa, mar az 1970-es években
leirtak tobbek kdzott szamos kardenolid komponensét.

Munkank célja, hogy hatas-vezérelt mddszerrel, vékonyréteg kromatografia segitségével
jellemezzik a selyemkérd kiulonboz6 ndévényi részeibdl készult kivonatokat, és az
eredmények mentén elkezdjuk a bioaktiv, els6sorban antioxidans, antimikrobialis és
enzimgatlé hatasu komponensek karakterizalasat.

A selyemkoré levél, szar, gyokér, termésfal és mag etil-acetattal, metanollal és 80 V/V%-0s
vizes etanollal, ultrahangos extrakcioval készitettiink kivonatokat. Az elvalasztast normal
fazisy, TLC szilikagél F,s» rétegen végeztik toluol, etil-acetat és metanol 5:4:1
térfogataranyu elegyével. A hatas tekintetében TLC-direkt bioautografias tajékozdédd
vizsgalatokat végeztink. A kivonatok antibakterialis aktivitast Gram-pozitiv Bacillus
subtilis és Gramnegativ Aliivibrio fischeri, antifungalis hatasat Fusarium graminearum és
Bipolaris sorokiniana szuszpenzids kultdran figyeltUk meg. Az antioxidans hatast 2,2-
difenil-1pikrilhidrazil felhasznaldsaval, az enzimgatl6 tulajdonsagot sertés hasnyalmirigy
eredet( lipaz, élesztd eredet( alfa-glukozidaz és elektromos angolnabdl eredé acetilkolin-
észteraz enzimeken végeztuk.
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P-03 | Almatorkoly kivonat procianidin- és
cukorprofiljanak vizsgalata

Magyar Agrdr- és Elettudomdnyi Egyetem, Elelmiszertudomdnyi és Technoldgiai Intézet, Elelmiszerkémia és
Analitika Tanszék, Budapest

Bevezetés és célkitlizés Az almalégyartas soran jelent6s mennyiségben keletkezd
melléktermék, az almatorkdly kivald forrasa a bioaktiv polifenoloknak, kuléndsen a
polimer flavan-3oloknak, azaz a procianidineknek. Bar az 6sszes procianidintartalom
becslésére széles korben alkalmazzak a BuOH-HCl hidrolizisen  alapul6
spektrofotometridss modszert, az nem nyujt részletes informaciot a molekulak
polimerizaltsagi fokardl és dsszetételérdl. Ezzel szemben a gyengén savas kozegben
végzett floroglucinolizis lehet6séget teremt a polimerek szelektiv depolimerizacidjara: a
reakcié soran a terminadlis egységek nativ flavan-3-olként, mig az extenzids lanctagok
stabil floroglucinol-adduktként hasadnak le. Jelen kutatds célja az ipari szaritott
almatorkolybdl készitett polifenol-kivonat procianidin- és cukorprofiljanak részletes
feltarasa, valamint egy optimalizalt, gyors és szelektiv HPLC-DAD maddszer kifejlesztése és
részleges validaldsa a procianidin komponensek azonositasara és az atlagos
polimerizaltsagi fok (DP) meghatarozasara.

Anyag és moddszer A vizsgalatokhoz ipari almatorkolybdl 6:4=aceton:viz (V/V) eleggyel
kivont, majd liofilezett extraktumot hasznaltunk. A polimer procianidinek hasitasat enyhe
savas korulmény kozott, ugynevezett floroglucinolizissel végeztuk el (floroglucinol, L-
aszkorbinsav, 0,3 N HCl-metanol, 50 °C, 30 perc). A kromatografias elvalasztas a
procianidinekre és a cukrokra egyarant Agilent 1200 HPLC készuléken diddasoros
detektalassal (280; 320; 420 nm), valamint torésmutaté detektorral tortént. A
procianidinek esetében az irodalmi, 70 perces elvalasztasi protokollt (Malec et al., 2014)
atdolgozva egy rovidebb, 50 x 2,17 mm-es (3,5 pm) C18 oszlopot alkalmaztunk 0,1%-os
ecetsavas viz/acetonitril gradiens ellcioval és 0,4 ml/perc aramlasi sebességgel, 28 percre
csokkentve az analitikai futasid6t. A kromatografias modszerre elvégeztik a szelektivitas,
linearitas (1-500 pg/ml), pontossag (visszanyerés), ismételhetdség, valamint a kimutatasi
és meghatarozasi hatarok (LOD, LOQ) vizsgalatat.

Eredmények és kovetkeztetések A kidolgozott kromatografidss modszer kivald
szelektivitdst mutatott: a kritikus komponenspar, a procianidin B2 és a (-)-epikatechin
alapvonali elvalasztasa megvaldsult (Rs = 1,54). A linearitas 5-500 pg/ml tartomanyban
igazolt (R* > 0,99), a kimutatasi hatar (LOD) 0,5 pg/ml, a mennyiségi meghatarozasi hatar
(LOQ) 5,0 pg/ml lett. A pontossagi tesztek 85- 115% kozotti visszanyerést és 5% alatti
relativ szorast (RSD) mutattak. A nativ polifenol kivonatban jelenlévé monomereket és
dimert azonositva (+)-katechin (1,32+ 0,04mg/g), (-)-epikatechin (2,17+0,07 mg/g) és
procianidin B2 (1,01+0,02 mg/g) tartalmat mértunk. A floroglucinolizises reakciotermékek
kiértékelésével kizarolag (-)-epikatechin és (-)-epikatechin-floroglucinol addukt
keletkezése volt igazolhatd, ami ramutat arra, hogy az extraktum oligomer procianidinjei
szinte kizardlag epikatechin egységekbdl épulnek fel. A molaris aranyok alapjan az
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oligomerek atlagos polimerizaltsagi foka DP = 3-nak adddott. Az almatdrkoly kivonat
cukorprofiljanak eredményei alapjan a mintaban a glukéz (82,8+3,72 mg/g) és fruktoz
(167,31£11,2 mg/g) volt meghatarozhaté mennyiségben jelen.

A kifejlesztett, kornyezetkimél6bb és gyors analitikai protokoll hatékony eszkdzt nyuijt az
almatorkoly, mint értékes bioaktiv forras élelmiszeripari Ujrahasznositasanak és
standardizalt min&ségellenérzésének tamogatasara.

Malec, M., Le Quéré, J.-M., Sotin, H., Kolodziejczyk, K., Bauduin, R., Guyot, S., 2014. Polyphenol Profiling of a Red-Fleshed
Apple Cultivar and Evaluation of the Color Extractability and Stability in the Juice. ]. Agric. Food Chem. 62, 6944-6954.
https://doi.org/10.1021/jf500336v
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P-04 | Fehér mustar (Sinapis alba) és a gorégszéna
(Trigonella foenum graecum) mikrozoldek bioaktiv
komponenseinek vizsgalata

"Eszterhdzy Kdroly Katolikus Egyetem, Bioldgia Intézet, Novényélettani Tanszék, Eger
2 Magyar Agrdr és Elettudomdnyi Egyetem, Természettudomdnyok Doktori Iskola, G6d6lI6

Az egészséges taplalkozas kiemelt fontossagu a modern orvostudomany és
taplalkozastudomany teruletén, mivel a megfelel§ étrend hozzajarul a betegségek
prevenciéjahoz, valamint az optimalis életmin8ség fenntartasahoz. A mikrozéldek egyre
népszerlbbé valnak a taplalkozasi trendekben, hiszen taplald és sokoldalu kiegészitései
lehetnek a mindennapi életnek. A névények korai fejl6dési szakaszaban, a csirazas soran
vagy a fiatal ndévények allapotaban, mikrozold formaban fogyaszthaték, melyek gazdag
forrasat képezik vitaminoknak, asvanyi anyagoknak, antioxidansoknak és mas bioaktiv
vegyuleteknek.

Jelen vizsgalat célja a mikrozoldek kozul a fehér mustar (Sinapis alba) és a gordgszéna
(Trigonella foenum graecum) bioaktiv komponenseire milyen hatassal vannak a kildnb6z6
hékezelések, illetve a taplalkozasi, egészséglgyi aspektusainak részletes feltarasa. A
komponensdsszetétel GCMS modszerrel torténé meghatarozasa mellett kulonboz6
elveken alapuldé mas-mas szabadgyokoket alkalmazé mddszerek segitségével atfogd
jellemzést adni a vizsgalt mikrozoldek aktualis antioxidans kapacitasarol. A kett6 vizsgalt
mikrozold gazdag bioaktiv komponensosszetételének felderitésére GCMS technikat
alkalmaztunk BSTFA+TMCS szarmazékképzés utan. A kapott eredmények mind a fehér
mustar, mind a gorogszéna esetében kapcsolatot mutatnak az abiotikus stresszként
alkalmazott hékezeléssel. A kilénb6z8 hbkezelések nem azonos hatassal voltak a két
novény esetében.
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P-05 | Brokkoli mikrozold bioaktiv komponenseinek
valtozasa abiotikus stressz hatasara

"Eszterhdzy Kdroly Katolikus Egyetem, Bioldgia Intézet, Novényélettani Tanszék, Eger
2 Magyar Agrdr és Elettudomdnyi Egyetem, Természettudomdnyok Doktori Iskola, G6d6II6

A brokkoli mikrozoéld (Brassica oleracea var. italica) a keresztesviragu zoldségek kozul az
egyik legtobbet kutatott funkcionalis élelmiszer, mivel bioaktiv fitovegylletei jelent8s
egészségvédd hatassal birnak. Legfontosabb hatéanyaga a glukorafanin nev(
glukozinolat, amely a noévényi szovetek sérulésekor - ragas vagy vagas hatasara - a
mirozinaz enzim segitségével szulforafanna alakul at. Ez az izotiocianat-vegyulet akar 10-
100-szor nagyobb koncentracidban lehetnek jelen a néhany napos mikrozéldben, mint a
kifejlett brokkolifejpen. A szulforafan bizonyitottan képes aktivalni az Nrf2 jelatviteli
utvonalat, amely beinditja a szervezet méregtelenit§ és antioxidans védelmi rendszerét.
A mikrozold fazisban a névény rendkivil gazdag polifenolokban, kvercetin- és kempferol-
glikozidokban, amelyek szinergiaban mikddnek a magas C- és E-vitamin-tartalommal az
oxidativ stressz semlegesitésében. Ezen felll jelent8s mennyiségben halmoz fel luteint és
zeaxantint. Asvéanyianyag-profiljdt tekintve kiemelked6 a biohasznosulé kalcium-,
magnézium-, kalium- és cinktartalma, amelyek tamogatjak a kardiovaszkularis rendszert
és a homeosztazis fenntartasat. Rendszeres fogyasztasa javitja az inzulinérzékenységet,
csokkenti az LDL-koleszterinszintet, és tamogatja a bél mikrobiom egészséges
egyensulyat.

A kutatas soran abiotikus stressznek kitett brokkoli bioaktiv komponensdsszetételét
vizsgaltuk GCMS maddszerrel. A GCMS vizsgalathoz a minta feltarasa, extrakcioja utan
BSTFA+TMCS szarmazékképzést alkalmaztunk. A bioaktiv komponensdsszetétel
meghatarozas kiegészitéseként antioxidans kapacitas vizsgalatot is végeztlink kulonb6z§
technikakkal. A kapott eredményeket értékelve jol lathatéan 6sszefliggés mutatkozik az
abiotikus stressz, az antioxidans kapacitas és a bioaktiv komponens dsszetétel kozott,
vagyis az abiotikus stressz hatassal van a bioaktiv komponensosszetételre brokkoli
mikrozold esetében.
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P-06 | Mintamatrixok profilozasa mogyoroéfélék esetében
HPLC és IEXC modszerek alkalmazasaval

Pannon Egyetem, Természettudomdnyi Kézpont, Analitikai Kémia Kutatdcsoport, Veszprém

A novényi eredetd élelmiszer- és nyersanyagmatrixok 0Osszetettsége jelent8sen
befolyasolhatja az analitikai vizsgalatok eredményét. A kilénb6z8 komponenscsoportok
eltérd oldhatdsaga, polaritdsa és a matrix egyéb alkotdival valé kdlcsdnhatasa miatt a
megfeleld mintaelSkészités alapvet( jelent6ségli a kromatografias vizsgalatok soran. A
mogyorofélék meglehetésen 0Osszetett, jelentds lipidtartalmd matrixot alkotnak,
amelynek vizsgalata tobbféle extrakcids és mintael6készitési |épés egyuttes alkalmazasat
igényli.

A vizsgalatok célja mogyor6- és mandulamintdk, valamint azok barna belsé héjanak
komplex matrixprofilozasa, kilénos tekintettel a mintael&készitési Iépések hatasara és az
egyes extrakcios frakciok kromatografias jellemzésére. A laboratériumi munka elsé
szakaszaban a mag- és héjérlemények hexannal torténd zsirtalanitasat vizsgaljuk. A
zsirtalanitas tobb egymast kovetd extrakcids |épésben torténik, lehetdvé téve az egyes
lépések hatékonysaganak kulon-kulon torténé meghatarozasat, valamint a lipideltavolitas
folyamatanak nyomon kovetését.

A zsirtalanitast kovet6en acetonos kezelési és kicsapasi kisérleteket végziink annak
vizsgalatara, hogy az olddszercsere milyen moédon befolydsolja a matrixbol szarmazé
oldott komponensek elvalasztasat és az extraktumok jellemzgit. Emellett kulonb6z6
Osszetételi metanol/viz, illetve acetonitril/viz olddszerkeverékek alkalmazasaval
matrixkioldasi kisérleteket végzink. Az eltér6 polaritasu extrakciés rendszerek
lehet8séget biztositanak arra, hogy a matrix kilénb6z8 komponenscsoportjainak oldatba
vitele és az extrakciés korilmények hatasa 6sszehasonlithaté legyen.

A mintael6készitési vizsgalatok soran eldallitott extraktumokat UV detektalas mellett
nagyhatékonysagu folyadékkromatografias (HPLC-UV), valamint vezet8képességi
detektalds mellett anioncserés ionkromatografiaval (AEXC) kovetjuk nyomon. A
kromatografias mérések els6dleges célja az extraktumok profiljianak és a
mintael8készitési Iépések hatasara bekdvetkezd valtozasainak feltérképezése, nem pedig
az egyes komponensek pontos azonositasa és mennyiségi meghatarozasa. A kulénb6z6
extrakcids és zsirtalanitasi eljarasokkal kapott kromatogramok 6sszehasonlitasa révén
vizsgalhatd, hogy az egyes mintael6készitési |épések milyen mértékben valtoztatjdk meg
a vizsgalt matrix kromatografias karakterét.

A munka eredményei hozzajarulhatnak kalénb6z8 mogyoréfélék sokkomponenst
analitikai vizsgalatdhoz alkalmazhatd, reprodukalhaté mintaelékészitési stratégia
kialakitasahoz, valamint a HPLC-UV és ionkromatografias profilozas egyuttes
alkalmazhatdsaganak értékeléséhez.

Készonetnyilvanitds: A kutatds a KKV Fokuszteriileti Innovdcios Program program keretében, a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és
Innovécids Alapbdl biztosftott tamogatéssal, a 2024-1.1.1-KKV_FOKUSZ-2024-00082 szami palyazat finanszirozdséval valosult meg,
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P-07 | Molekulavandorlas és savszélesedés
nyomasszabalyozott folyadékkromatografiaban

Pannon Egyetem, Természettudomadnyi Kézpont, Veszprém

Folyadékkromatografidban a nyomas az adszorpcids egyensulyt és ezen keresztul az
elvalasztandd molekulak retenciéjat is befolyasolja [1]. Az oszlop menti nyomaskuldnbség
a molekuldk vandorlasat és a csucsalakot is modosithatja, ami megfelel§
nyomasszabalyozassal kombinadlva az elvalasztasi hatékonysag novelésére s
kihasznalhaté [2]. Munkankban e hatasokat nyomasfiggd retencidval kiegészitett
egyensulyi-diszperziés modellel vizsgaljuk, amelyet a Martin-Synge-algoritmussal,
Pythonban oldunk meg. Allandd, linearis és nemlinedris nyomadsprofilok hat4sat
elemezzik a retencidés id6re, a csucsszélességre, az elméletitanyér-szamra és a
felbontasra. Vizsgaljuk a molekulak oszlopon bellli vandorlasi palyait és lokalis
sebességét is. A nyomas hatdsa az adszorpcié molaris térfogatvaltozasatol fugg, mig a
térben valtozé retencié savkompressziot és savszélesedést egyarant okozhat. A
vandorlasi palyak elemzése segiti e hatasok és a kilép8 csucsalak kapcsolatanak
értelmezését, nyomasszabalyozott elvalasztasok optimalasat.

Irodalom

(1] M. Martin, G. Guiochon: Effects of high pressure in liquid chromatography. Journal of Chromatography A, 1090 (2005) 16—
38.DO0I: 10.1016/j.chroma.2005.06.005.

[2] S.Fekete, M. A. Lauber: Theoretical study on solute migration and band broadening occurring in pressure-enhanced liquid
chromatography. Journal of Chromatography A, 1692 (2023) 463872. DOI: 10.1016/}.chroma.2023.463872.
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P-08 | lonfolyadék-alapu kapillaris elektroforetikus
modszer kidolgozasa anyatej- oligoszacharidok
elvalasztasara

Bioanalitikai Intézet, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Pécsi Tudomdnyegyetem, Pécs

Az anyatej-oligoszacharidok (human milk oligosaccharide, HMO) az anyatej bioldgiailag
aktiv 6sszetevdi, amelyek prebiotikus, immunmoduldlé és a kérokozok megtapadasat
gatld hatasuk révén jelentls szerepet toltenek be a csecsemOk egészséges fejlddésében.
Kutatasunk célja olyan ionfolyadék-alapu kapillaris elektroforetikus modszer fejlesztése,
amely alkalmas nativ HMO-k, kéztuk a 2’-fukozillaktéz (2'FL), a 3-fukozillaktdz (3'FL), a
lakto-N-tetradz (LNT), a lakto-N-neotetradz (LNnT), a 3'-szialillaktéz (3'SL) és a 6'-
szialillaktoz (6'SL) derivatizalas nélkdli vizsgalatara. A kapillaris elektroforézis kis minta- és
reagensigénye, valamint nagy elvalasztasi hatékonysaga miatt megfeleld alternativat
jelenthet az oligoszacharidok vizsgalatara. Az alkalmazott 1-etil-3-metilimidazolium-
tetrafluoroborat (1E-3MI-TFB) ionfolyadék az indirekt UV-detektalashoz szikséges
hattérelnyelés biztositdsa mellett az elektroozmotikus aramlas és az analitok effektiv
elektroforetikus mobilitasanak maddositasan keresztul (az oligoszacharidokkal valé
kdlcsdnhatasok miatt) az elvalasztas szelektivitasat is befolyasolhatja. A médszerfejlesztés
soran vizsgaltuk a hattérelektrolit 0Osszetételének és pHjanak, az ionfolyadék
hémérsékletnek a HMO-k migraciés idejére, csucsalakjara és elektroforetikus
elvalasztasara gyakorolt hatasat. Az vizsgalt mérési korulmények lehetévé tették a vizsgalt
HMO-k derivatizalas nélkuli detektalasat és elektroforetikus vizsgalatat. A mddszer
tovabbi optimalizalast és validalast kovet6en alkalmas lehet csecsemd&tapszerek
oligoszachariddsszetételének vizsgalatara és az egyes komponensek mennyiségi
meghatarozasara.

Készbnetnyilvanitds
A munkat a Bolyai Jdnos Kutatdsi Oszténdij (B0/00313/25) és a Pécsi Tudomdnyegyetem Kutatdsi Alap Pdlydzat (003 2026_PTE_RK/1)
tdmogatta.



P-09 | Szerkezet-retencié-termodinamika
osszefliggések kiralis HPLC-elvalasztasokban

Szegedi Tudomdnyegyetem, Gydgyszeranalitikai Intézet, Szeged

Az él6 szervezetekben szamos kiralis vegyulet talalhatd, amelyek enantiomerei eltérd
bioldgiai és farmakoldgiai hatast fejthetnek ki. Ezért a kirdlis gydgyszerhat6anyagok
vizsgalata, a tiszta enantiomerek el@allitasa, valamint a racém elegyek enantioszelektiv
elvalasztasa kiemelt jelent6ségl. A nagyhatékonysagu folyadékkromatografiaban erre
széles korben alkalmaznak kiralis all6fazisokat, amelyek kozul a poliszacharid-alapu és
cinkéna alkaloid-alapu kiralis szelektorokat tartalmazé all6fazisok a legelterjedtebbek
kozé tartoznak. A szilikagél hordozéhoz kovalensen rogzitett, ,multimodalis” all6fazisok
kilénosen sokoldaltan alkalmazhaték. A hagyomanyos normal fazisi médszerek mellett
a ,z0ldebb” olddszereket alkalmazé forditott fazisu és polaris-szerves, valamint polaris-
ionos kromatografias médok is hatékony alternativat kinalnak.

A vizsgalt kiralis vegyuletek biologiai és gyogyszerészeti jelent6sége miatt enantiomereik
hatékony elvalasztasa és jellemzése fontos Iépés a gyogyszerfejlesztési folyamatok soran.
Munkank soran az enantiomerek elvalasztasat immobilizalt tipusu kiralis alléfazisokon
tanulmanyoztuk. Vizsgaltuk a mozgofazis Osszetételének, valamint a h&mérséklet
valtoztatasanak hatasat az elvalasztasra. Minden esetben meghataroztuk az
enantiomerek ellciés sorrendjét. Tanulmanyoztuk tovabba a szerkezeti jellemzdk,
retencios tulajdonsagok és a termodinamikai paraméterek kozotti 6sszefliggéseket.

Koszonetnyilvanitds:
ATKP2021-EGA-32 szamd projekt a Kulturdlis és Innovdcios Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Alapbdl nydjtott
tdmogatdsaval, a TKP2021-EGA pdlydzati program finanszirozdsaban valosult meg.
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P-10 | Modern kisérlettervezési médszerek kiralis
molekulak preparativ folyadékkromatografias
elvalasztasara

Richter Gedeon Nyrt. Budapest

A kirdlis vegyuletek enantiomer szelektiv elvalasztasa a gydgyszeriparban fontos feladat,
hiszen az enantiomerk bioldgiai aktivitasa, toxicitdsa és farmakokinetikai tulajdonsagai
gyakran eltérhetnek egymastdl. A nagyteljesitményl folyadékkromatografia (HPLC)
fontos technika erre a célra, kuléndsen poliszacharid alapu kirdlis alléfazisok
alkalmazasaval. A kromatografidas modszerek fejlesztése azonban nem egyszer( feladat,
mivel szamos tényezd, igy példaul a mozgo fazis Osszetétele, a savas, bazikus mddositok
mennyisége, aranya, a h6mérséklet, a folyadékaram o6sszetett mdédon befolyasolja a
retencios idét és a felbontast. Az eluns sokszor harom, vagy négy komponensd is lehet,
ami bonyolult 6sszetételek kialakulasahoz vezet.

A hagyomanyos egyvaltozés moddszerfejlesztési megkozelités id6 és anyagigényes,
valamint sok esetben nem tarja fel a tényez6k kozotti kdlcsénhatasokat. A keverékterv
(mixtrure design) korszerd, gyors, pontos matematikai leirast adé modszer a probléma
megoldasara. A keveréktervek jellemz6je, hogy az eluens alkoték koncentraciojanak
Osszege 1, természetesen az Osszetev6k szazadrészben szamolva. Az igy kapott
Osszetételben mindig van egy olyan érték, ami a tobbitél nem fuggetlen. Ennek kezelésére
a Scheffé-féle, 1958-ban kozolt, linearis és kvadratikus leirdst kinalé modelleket
hasznalhatjuk a kisérletek matematikai jelemzésére. A kés6bbiek soran kdbds és specialis
kobds modellek is megalkotasra kertltek. Lehet&séglnk van olyan kisérleti terv (DoE)
felallitasara is, amikor folyamat valtozékkal lehet kombinalni a keveréktervet. Ez azt jelenti
példaul, hogy készintl faktortervvel generalt h6mérsékelt és folyadékaram valtozdkat
csatolhatunk be a tervbe. Természetesen ez a megoldas noveli a szikséges mérések
szamat. Alapesetben a keverékterv a teljes koncentracié tartomanyt atfogja, de a kiralis
vegyuletek elvalasztasakor az eluens 6sszetétel er6sen korlatos, ami azt jelenti, hogy az
eluens komponenseinek van meghatarozott also és felsd koncentracié értéke. Ekkor nem
szimplex-centroid, hanem szabalytalan hiperpoliéder kisérleti tartomanyt kapunk.

A tervezési folyamat az ingyenesen hozzaférhetd R project-tel (R Project for Statistical
Computing) a kezelhetd a legrugalmassabban. Tébb mint 5000 csomag érhetd el és
telepithet6 a kulonb6z6 célok megvaldsitasahoz. A keveréktervek felallitdsahoz és
elemzéséhez tobbek kdzt a mixexp, az AlgDesign, az Rcmdr és az RcmdrPlugin.DOE
csomagok hasznalhatok. Klasszikus médon a mixexp csomagban talalhato fuggvényekkel
hozzuk |étre a kisérleti beallitdsokat, de kombinativ médon a latin hypercube design (LHS)
megkozelités is alkalmazhato.

A kisérletek elvégzése utan a keverékterv matematikai elemzésével olyan eluens
Osszetételek megtaldldsa lehetséges, ami maximalizdlja az enantiomerek kozotti
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felbontas mértékét, igy nagyobb preparativ terhelés lehetséges és révidebb elvalasztasi
id6 szukseéges.
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P-11 | Szuperkritkus Fluid kromatografia alkalmazasa
kiralis elvalasztasokra

Richter Gedeon Nyrt., Budapest

A gyogyszeripar szamos kiemelked6en sikeres készitménye tiszta sztereoizomereket
tartalmaz, ezért egyre nagyobb igény mutatkozik az enantiomerek hatékony
elvalasztasara a biologiai vizsgalatok tamogatasa érdekében. A kirdlis vegyuletek
elvalasztasara alkalmas kromatografidss moddszerek fejlesztése jellemz8en empirikus
folyamat, amely soran szamos kirdlis allofazis vizsgalata szikséges. A szuperkritikus
fluidkromatografia (SFC) szuper- vagy szubkritikus fluidumot alkalmaz mozgdéfazisként,
amely alacsonyabb viszkozitasanak és nagyobb di Uzids egyutthatéjanak kdszonhet8en a
folyadékkromatografiahoz (HPLC) képest gyorsabb elvalasztasokat tesz lehetévé.

A poszter bemutatja az alkalmazott analitikai szlrési technolégiat, amely lehetévé teszi
egy racém minta két 6ran beluli vizsgalatat hat kilénb6z6 kiralis alléfazison.

A vizsgalt mintak mintegy 80%-anal az analitikai modszer preparativ méretre torténd
atlltetése kizardlag kinetikai paraméterek mdédositasaval megvalosithatd, példaul a
gradiens modszer linearis mddszerré torténd atszamitasaval vagy eltérd linearis
mozgofazis-sebesség alkalmazasaval. Bizonyos esetekben tovabbi fejlesztésekre van
szukség a preparativ méretben is megfelel§ felbontas eléréséhez. llyenkor nemcsak a
kinetikai, hanem a termodinamikai paraméterek mdédositasa is szikséges lehet, példaul
eltérd szerves modifikatorok vagy specialis adalékanyagok alkalmazasaval. A preparativ
elvalasztas Shimadzu SFC készuléken, LotusStream szeparator alkalmazasaval torténik.

Az elmult években tdbb szaz anyag kiralis elvalasztasat sikerult megoldani az SFC screen
alkalmazasaval, illetve az eredményeit a kiralis HPLC mddszerek fejlesztéséhez is
felhasznaljuk.
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P-12 | Az adenozin-nukleotidok mennyiségi
meghatarozasa prokariotakban- kihivasok az LC-MS
analizis soran

" Debreceni Egyetem, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Biokémiai és Molekuldris Bioldgiai Intézet, Proteomika
Szolgdltato Laboratdrium, Debrecen

2 Debreceni Egyetem, Altaldnos Orvostudomdnyi Kar, Biokémiai és Molekuldris Bioldgiai Intézet,
Metabolomikai Kutatdcsoport, Debrecen

Kulcsszavak: adenozin nukleotidok, UPLC-MS, prokariota

Az adenozin-nukleotidok minden él6 sejtben megtalalhaté metabolitok, amelyek
kulcsfontossagu szerepet jatszanak az energia-homeosztazisban, emellett befolyasoljak
az intercellularis kommunikaciét és a gyulladasos folyamatokat is. Bar az adenozin-
trifoszfat (ATP) a sejtek univerzalis energiahordozé molekuldja, az ATP, az adenozin-
difoszfat (ADP) és az adenozin-monofoszfat (AMP) egymashoz viszonyitott aranya fontos
indikatora a sejtek aktualis energiaallapotanak és metabolikus kapacitasanak. Ezen
metabolitok pontos és megbizhaté mennyiségi meghatarozasa elengedhetetlen ahhoz,
hogy jobban megértsik az AN-egyensuly felborulasanak sejtfunkciokra gyakorolt hatasait.

A kutatas soran optimalizaltunk egy ATP, ADP és AMP molekulak szimultan vizsgalatara
alkalmazhaté gyors LC-MS moddszert. Az analiziseket Acquity H-Class UPLC-vel (Waters)
kapcsolt 5500 QTRAP (Sciex) tomegspektrometrids rendszeren végeztik, 3 perces
gradiens eluciés mdédszert alkalmazva. A célvegylileteket Selected Reaction Monitoring
(SRM) uzemmddban detektaltuk. A mdédszerfejlesztés soran tébb kromatografias allé
fazist is teszteltink a megfelel6 elvalasztas és csucsalak eléréséhez. A modszer
optimalizdlasa utan S. acidocaldarius, és E. coli sejtlizatum mintakban vizsgaltuk meg az
adenozin-nukleotidok mennyiségét.

Az eredmények alapjan az adenozin-nukleotidok kimutathaték és kvantitalhaték voltak a
prokariota sejtlizatumokban. Az ATP-ADP-AMP aranya S. acidocaldarius, és E. coli sejtekben
kulonbséget mutatott.

Osszességében megallapithatd, hogy a mddszer j6l alkalmazhaté az adenozin-
nukleotidok mennyiségi meghatarozasara és Uj lehet6ségeket kinal az adenozin-
nukleotidok turnover sejtfunkciokban betdltott szerepének mélyebb megértéséhez.

Kdszonetnyilvanitds
Akutatds a NKFIH 2020-2.1.1-ED-2023-00269 és a DC10 PROHITS-pdlydzatok tdmogatdsaval valosult meg.

46



P-13 | HPLC-MS/MS determination of DINCH plasticizer
metabolites in breast milk

Department of Analytical Chemistry, Faculty of Natural Sciences, Comenius University in Bratislava, Bratislava,
Slovak Republic

Keywords: oxo-MINCH, hydroxy-MINCH, breast milk, pretreatment efficiency, HPLC-
MS/MS

Human biomonitoring is the best tool for identifying, controlling and preventing exposure
of the population to environmental chemical pollutants [1]. Di(isononyl) cyclohexane-1,2-
dicarboxylate (DINCH) gradually replaces phthalates used as plasticizers in many
consumer products, especially in food packaging, children's toys and medical devices due
to its more favorable toxicological profile [2]. However, as the DINCH production and
usage have been rapidly increased, the rate of exposure is increased accordingly, so
biomonitoring of exposure is important mainly in sensitive population cohorts such as
childrenin early life [3]. By breastfeeding, the mother can transfer to child potentially toxic
chemicals to which she has previously been exposed. As biomarkers of exposure to
DINCH, mainly two oxidized metabolites, hydroxy- (OH-MINCH) and carboxy- (cx-MINCH)
cyclohexane-1,2-dicarboxylic acid monoesters are used. The aim of this work was to study
the breast milk sample pretreatment prior to HPLC-MS/MS determination of these two
metabolites.

We examined aqueous fraction of milk obtained after centrifugation, and extracts to
ethylacetate and mixture of ethylacetate and hexane. Pretreatment procedures were
assessed for overall pretreatment efficiency based on the recovery of cx-MINCH and OH-
MINCH from the matrix and on the matrix effects in the ionization source of mass
spectrometer. Online SPE-HPLC-MS/MS analyses were performed using C-18 stationary
phase and selective mass transitions were monitored in negative mode for each analyte
and corresponding isotopically labeled standards by triple quadrupole MS.

Pretreatment efficiency obtained for aqueous milk phase and ethylacetate extracts were
very similar at the level of 50 %. Addition of hexane into the extraction solution resulted
in the recovery decrease by half. Extraction with examined organic solvents did not bring
any improvement of overall pretreatment efficiency. On the basis of HPLC-MS/MS
chromatograms of aqueous fraction of milk samples, we estimated the limits of
quantification as signal-to-noise ratio 10, for cx-MINCH 0.03 pg/l and for OH-MINCH 0.12
pg/l.

Analysis of the aqueous fraction of breast milk after deconjugation and centrifugation was
found out as the most proper for the determination of oxidized metabolites of DINCH, as
it is environmentally friendly, cheaper, less laborious and time-consuming, but with
comparable limits of quantification as for ethylacetate extraction.

47



Acknowledgements

This work was supported by the Slovak Research and Development Agency under contract No. APW-20-0462 and by the Slovak
Grant Agency under contract No. VEGA 1/0690/26.
References

(1] Angerer ., Ewers U., Wilhelm M., (2007). Int. ). Hyg. Environ. - Health, 210, 201.
[2] Jurdakovd H., Gérovd R., (2021). Zdravotnicke listy, 9(4), 34.
[3] MassartF., Gherarducci G., Marchi B., Saggese S., (2008). Biomarker Insights, 3, 159.

48



P-14 | Az Gitk6zési energia hatasa a mélytanulason
alapulé de novo peptidszekvenal6 algoritmusok
teljesitményére

HUN-REN Természettudomdnyi Kutatékdzpont, MS Proteomika Kutatécsoport, Budapest

A proteomikai vizsgalatok soran szamos olyan peptid szekvencidja lehet ismeretlen, amely
nem szerepel a rendelkezésre all6 fehérje- vagy peptidadatbazisokban. llyen esetekben a
hagyomanyos, adatbazis-alapu azonositdas nem képes a szekvencia meghatarozasara,
ezért kuldnosen fontosak az adatbazis-fuggetlen de novo szekvenalasi modszerek. Ezek a
tandem tomegspektrumok fragmentaciés mintazatabdl kozvetlendl prébaljak
rekonstrualni a peptidszekvenciat, igy lehet6séget teremtenek ismeretlen vagy korabban
nem annotalt peptidek azonositasara. A de novo szekvendlas pontossagat azonban
alapvet8en meghatarozza a rendelkezésre all6 spektralis informacio, amelyre az Gtkdzési
energia is jelent8s hatassal van. A mélytanulason alapulé algoritmusok fejl6désével tébb,
eltérd architekturat alkalmazé modszer valt elérhetévé, azonban kevéssé ismert, hogy
ezek teljesitménye hogyan valtozik az Utkozési energia fuggvényében, illetve milyen
kapcsolat all fenn a spektrum, a peptid tulajdonsagai és a szekvenalasi pontossag kozott.
Munkankban ezért harom mélytanulason alapulé de novo szekvenalé algoritmus, a
PrimeNovo, a Casanovo és az InstaNovo teljesitményét vizsgaltuk kilénb6z8 Gtkdzési
energiak mellett, tripszines Hela-emésztmény Bruker QTOF- és Thermo Orbitrap-
rendszeren felvett nanoUHPLC-MS/MS-adatain. A prediktalt szekvenciakat Byonic- és
FragPipe-kereséssel kapott referenciaszekvenciakhoz hasonlitottuk. Célunk volt az
optimalis energiatartomany meghatarozasa, valamint annak vizsgalata, hogy az
adatbazis-alapu azonositashoz optimalis energia megegyezik-e a de novo szekvenalashoz
szukséges beallitassal. Emellett elemeztik a peptid szekvenciahossza és hidrofobicitasa,
valamint a spektralis jellemz8k kapcsolatat a de novo predikcié pontossagaval. Elemzés
alapjan a rovid, kevésbé hidroféb peptidek szekvenalasa érzékenyebb a beallitasokra, mig
a hosszu hidrofob peptidek jelent6sen kisebb energiafiggést mutatnak, széles
energiatartomanyban jél szekvenalhatok. A spektrumok futdsok kozotti illesztéséhez
retenciosid6-korrekciét alkalmaztunk, igy biztositva, hogy minden energian azonos
peptidkészleten értékeljik modellek teljesitményét. Eredményeink alapjan a de novo
szekvenalas optimalis bedllitasai 2-4 eV-tal/ 2-5 NCE%-kal nagyobb Utkozési energiat
igényelnek az adatbazis-alapu azonositas optimalis beallitasaihoz képest. A megfeleld
Utkodzési energia megvalasztasa javithatja a de novo szekvendlds megbizhatosagat. A
vizsgalt modellek kdzul a PrimeNovo széles energiatartomanyban mutatott magas atlagos
szekvencialefedettséget, ami a mUszeres korulmények valtozékonysagaval szemben
robusztus de novo azonositast tesz lehetévé. Eredményeink ramutatnak arra, hogy a de
novo  peptidszekvenalas  pontossaganak  maximalizaldsahoz az  adatgydjtési
paramétereket - példaul Utkozési energat - az adatbazis-kereséstdl eltéréen kell
beadllitani. Ez gyakorlati kdévetkezménnyel jar minden olyan proteomikai kisérletterv
szamara, amelyben de novo értékelés is szerepel.
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P-15 | Miniatuirizalt méretkizarasos kromatografias
eljarasok fejlesztése és alkalmazasa glikanok
tisztitasara

MTA-TTK Lendlilet Glikdn Biomarker Kutatocsoport, Szerves Kémiai Intézet, HUN-REN Természettudomdnyi
Kutatokozpont, Budapest

A méretkizarasos kromatografia a fehérjék tisztitdsanak és frakcionalasanak széles
kdrben alkalmazott mddszere, glikomikai céld alkalmazasa azonban kevésbé elterjedt.
Kutatasunk célja kilénb6z8 glikanmintak, els6sorban N-glikanok és glukézaminoglikan
(GAG) diszacharidok méretkizarasos kromatografias viselkedésének jellemzése
kilénb6z8 poliakrilamid (Bio-Gel P-2, P-4, P-6) és dextran (Sephadex G-15, G-25) alapu
gélek alkalmazasaval. Tovabbi célkitlizésink olyan miniaturizalt méretkizarasos eszkdzdk
(centrifugalhaté minikolonnak és pipettahegyek) kialakitasa, amelyek lehet6vé teszik a
glikomikai mintak kis térfogatban torténd, nagy atereszt6képesséegu és gyors tisztitasat.

A vizsgalatokhoz glikoprotein-standardokbdl enzimatikus uton felszabaditott N-
glikanokat, valamint kalonb6z6 mértékben szulfatalt kondroitin-szulfat (CS) diszacharid-
standardokat  alkalmaztunk. A  mintdkat kulénb6z6 gélek alkalmazasaval,
nagyhatékonysagu folyadékkromatografias mddszerrel valasztottuk el, amely soran a
kolonna kizarasi térfogataval (Vo) elualédd frakciot gydjtottuk. Ezt kovetden
modellanyagok alkalmazasaval meghataroztuk az 500, 200 és 80 pl géltérfogatu
miniatlrizalt eszk6zok esetén a 85%-0s somentesitéshez szuikséges elucios térfogatokat,
majd a mintakat ezen térfogatok alkalmazasaval elualtuk az eszko6zokrdl. Az egyes
glikdnok mennyiségét hidrofil kdlcsénhatasu kromatografidval (HILIC) kapcsolt
tomegspektrometria alkalmazasaval hataroztuk meg.

Eredményeink ravilagitanak arra, hogy mind a CS-diszacharidok, mind az N-glikanok a
kolonna kizarasi térfogataval (V,) elualédtak a vizsgalt gélek esetében, ezért a modszer
alkalmas a mintak kis molekulatdmegl szennyez8anyagoktdl vald megtisztitasara, illetve
somentesitésére. Visszanyerés tekintetében a GAG-diszacharidok esetén a P-6 (80%), mig
az N-glikanok esetén a G-15 (81%) gél bizonyult a leghatékonyabbnak. A G-15 gél
alkalmazasa esetén tovabba nem volt megfigyelhet6 szignifikans kulonbség a
szialsavtartalmu és a nem szializalt, oligomanndz tipusu glikanok visszanyerése kdzott (p
< 0,05). Ezenfelul N-glikomikai mintdk esetén a miniatUrizalas mértékének novelésével
nétt a visszanyerés (79%, 81%, 83%). A szénhidratmintak tisztitasara gyakran alkalmazott
modszerekkel, mint kildnb6z6 HILIC alapuld eljarasokkal, a pordzus grafitizalt szén alapu
szilard fazisu extrakcidval, valamint membranszirésen alapuld mddszerekkel
dsszehasonlitva a gélkromatografias eljarasok mind a visszanyerés, mind a torzitatlansag
szempontjabdl kedvezd8bb teljesitményt mutattak. A kifejlesztett eljarasokat ezt kdvetéen
sikerrel alkalmaztuk human hoérgéham-eredetli, valamint kalénb6zd tudédaganatos
sejtvonalak glikomikai feltérképezését szolgalé munkafolyamat részeként.
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P-16 | Kihivasok az injekcids gyogyszerkészitmények in-
use modszervalidalasaban

Richter Gedeon Nyrt., Budapest

Az ICH Q1A(R2) iranyelv el6irasainak megfeleléen az in-use stabilitasi vizsgalatokhoz
validalt analitikai modszerek alkalmazasa szUkséges. A higitatlan készitményre
rendelkezésre all6 validalt modszerek az in-use mintak eltéré koncentracioja és matrixa
miatt nem voltak kdzvetlenul alkalmazhatdk, ezért azok mddositasa valt szikségessé. Az
eredeti és a modositott mdodszerek kozotti magas fokd hasonldsag lehetbveé tette a mar
igazolt validalasi teljesitményjellemzdk részleges atvételét, ezaltal csékkentve a validalasi
raforditast és gyorsitva a fejlesztési folyamatot.

A moddszerek validaldsa sorabn tdbb kihivas is jelentkezett. A poszter célja ezen kihivasok,
valamint a kezelésUkre kidolgozott megoldasok és a levont tanulsagok bemutatasa.
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P-17 | Impact of column hardware systems on (U)HPLC
column performance

"Phenomenex LTD, Aschaffenburg, Germany
2Phenomenex, Inc., Torrance, United States

Az (U)HPLC oszlopok fejlesztése soran hagyomanyosan az alléfazis kémidja, a
szemcseméret és a porusszerkezet all a figyelem kdzéppontjaban, mikdzben maga az
oszlophaz Iényegesen kevesebb figyelmet kap. Pedig az oszlophaz kialakitasa az oszlop
élettartamara, az érzékenységre és az analitok nemspecifikus adszorpcidjara is jelentds
hatassal lehet.

A bemutatott vizsgalatokban az Uj Endrix oszlophaz alkalmazasaval bioldgiai matrix
ismételt injektalasa soran, a hagyomanyos kivitelhez képest, atlagosan mintegy kétszeres
oszlopélettartamot értek el. A kuUlonbdz6 szerkezeti anyagok és fellletkezelések
dsszehasonlitasa emellett jelent8s, minta- és mozgodfazis-fuggd kulonbségeket mutatott a
nemspecifikus adszorpcidban. Az eredmények arra hivjak fel a figyelmet, hogy az
optimalis kromatografias teljesitményhez nemcsak a megfelel§ all6fazis, hanem a
megfeleld oszlophaz megvalasztasa is fontos.

53



P-18 | Ciklodextrin-komplexek stabilitasanak

ry o r

meghatarozasa, a citalopram példajan

"Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék, Vegyészmérniki és Biomérndki Kar, Budapesti Miiszaki és
Gozdasdgtudomdnyi Egyetem, Budapest

2 Department of Organic Chemistry, Faculty of Science, Charles UniversityPrague, Czech Republic

3 Gydgyszerésztudomdnyi Kar, Farmakognoziai Intézet, Semmelweis Egyetem, Budapest
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Kutatasunk soran két sugammadex-analdg ciklodextrin, a subetadex (SBX) és a mono-
subetadex (monoSBX) komplexképz6 tulajdonsagainak vizsgalatara, valamint a nativ (-
ciklodextrinnel (B-CD) valé Osszehasonlitasara helyeztik a hangsulyt. A vizsgalt CD-k
izomertisztak, a primer oldalon karboxi-tioéter-csoportokkal teljesen, illetve részlegesen
szubsztitualtak. Ezen CD-k el6nye, hogy szerkezetik és tulajdonsagaik pontosabban
meghatarozhatd, mint a kilonb6z6 mértékben és helyzetben, tehat a véletlenszer(en
szubsztitualt valtozatoké.

A komplexképz6dési tulajdonsagokat pH 7,4-en vizsgaltuk, modellvegyuletként
citalopramot (CIT) alkalmazva, ami egy, a szelektiv szerotoninvisszavétel-gatlok (SSRI-k)
kdzé tartozd antidepresszans. A kialakulé komplexek stabilitasi allandoit kulonb6z6
modszerekkel hataroztuk meg: fazisoldhatosagi vizsgalat, Hummel-Dreyer médszer (HD),
affinitas kapillaris elektroforézis (ACE) és izotermalis titracios kalorimetria (ITC). A kutatas
célja az SBX, illetve a monoSBX és a CIT kozott kialakulé komplexek részletesebb
megértése, valamint a kulonb6z8 modszerekkel meghatarozott stabilitasi allanddk
6sszehasonlitasa volt.

Az eredmények alapjan elmondhatd, hogy az ACE és az ITC moddszerek bizonyult a
legmegbizhatébbnak a CD-vendégmolekula komplexek stabilitasi allanddinak
meghatarozasara, azonban a HD moddszer j6 alternativaja lehet ezeknek a kevésbé
elterjedt technikaknak. A HD mddszer elénye, hogy anyaghatékony és csupan egy HPLC
szukséges a méréshez.

Az 1D és 2D NMR-vizsgalatok pedig meger@sitették az alkalmazott modszerekkel kapott
eredményeket és betekintést engedtek a kialakult CD-CIT komplexek haromdimenzids
szerkezetébe.
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