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Az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlya dltal kivdlasztott hdrom publikdcid koziil az elsében a szerzd
bemutatja, hogyan lehet az élen jdrd lokdlis korreldcids mddszerrel kémiailag pontos szdmitdsokat vé-
gezni tobb szdz atomos molekuldk esetében is. A mdsodik kozlemény szerzdi dltal haszndlt ij, fém-

Vélogatds

mentes katalizdtorcsaldd megolddst ad az észterek hatékony és sztereoszelektiv aldehiddé torténd ala-
kitdsdban. A harmadik publikdcidban a szerzék két kiilonbiozd ciklikus ionmobilitds-tomegspektro-

metrids mddszert dolgoztak ki egy, csak izomerkeverékben létezd, ciklodextrin-eredetil szennyezd izo-

merjének elvdlasztdsdra és azonositdsdra.

A legfejlettebb lokdlis korreldciés mddszerekkel
kémiai pontossdgu kvantumkémiai szdmitasok
véltak lehet§vé akdr tobb szdz atomos molekuldkra is
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A publikécié ismerteti, hogyan lehet az élenjéré lokdlis korreld-
cids, kiilondsen a BME-n fejlesztett LNO-CCSD(T) mdédszerrel ké-
miailag pontos szdmitdsokat végezni tobb szdz atomos moleku-
lakra is. A nagy pontossdg (<1 kcal/mol hiba, pl. reakcidener-
gidkra) és a rutinszerten elérhetd szdmitdsi koltség miatt lehe-
tgvé vélt sszetett molekuldris kolcsonhatdsok és reakciék meg-
bizhaté modellezése a fGcsoport-, &tmenetifém-, bio- és feliileti
kémidban, amit a szerz§ 50+ gyakorlati példdval illusztral.

Capabilities of local
correlation methods

e

FEATURES

- closed- & open-shell

- local MP2, LNO-CCSD(T)
- LNO-general order CC

EFFICIENCY

- chemical accuracy
for 100s of atoms

- in days - weeks

- 10-100 GB memory

local natural
orbital (LNO)

correlated, DFT, & MM

50+ APPLICATIONS

- main group & d-block chem.
- non-covalent interactions

- ionic crytal & surface chem.
- biochem up to 1000 atoms

CCSD(T)/CBS estimate
- systematic convergence

- local approx. extrapolation

- LNO-error estimates

Eszterek szelektiv redukciGja aldehidekké
»Fiddler-rdk jellegi” bordnokkal
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Bér az aldehidek 6ridsi ipari jelent§ségtiek, szelektiv és hatékony
elgallitdsuk tovdbbra is kihivést jelent. Erre nyujt megolddst ku-
tatécsoportunk dj, fémmentes katalizdtorcsalddja, mellyel az ész-
terek eddig nem l4tott hatékonysdggal és szelektivitdssal alakit-
hatdk 4t aldehidekké. Médszertink mdr ipari méretben is alkal-
mazdst nyert: a rizs f§ kdrtevGjének feromonjét allitjék el§ ezzel
a mddszerrel, megnyitva az utat fenntarthatébb kémiai eljdrdsok
felé a gyégyszeriparban és az agrokémidban.

El6nyok:

* nincs detektélhato tuiredukcio

« magas hatékonység és teljes szelektivitas

« alacsony katalizétor toltet (akar 100 ppm)

* olcs6 redukalészer, egyszer(i kezelhet6ség

« széles szubsztratkor, magas funkciéscsoport tolerancia
(akér N-, O- és S-heterociklusos vegyiiletek is)

. i6k lipidek és i

o o/
RXO'R‘ 0,01-1,0 mol%
EtySiH
toluol vagy
olddszer nélkill,
25°C,1-24 6ra

R = alkil, aril
R’ = alkil

64 példa
grammtél a féltonnas méretig

Izomer ciklodextrin-alapti Sugammadex-
szennyez8k jellemzése ciklikus ionmobilitds
- nagy felbontdsu tomegspektrometridval
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A ciklikus ionmobilitds-tomegspektrometria (cIM-MS) hatékony
mddszer izomerkeverékek komponenseinek elvdlasztdsdra és a

komponensek azonositdsdra. Ebben a kozleményben a szerzk
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két kiilonboz6 cIM-mddszert dolgoztak ki egy, csak izomerkeve-
rékben létezd, ciklodextrin-eredetii (CD) szennyez§ négy konsti-
tuciés izomerjének cIM-elvdlasztdsdra és tomegspektrometrids
azonositdsdra. Az izomerszerkezet, karakterisztikus fragmens-
ionok ionmobilitdsi elvdlasztdsdt is bemutattdk. Kutatdsukkal de-
monstraltdk a CD-analitikdban még kevéssé elterjedt cIM-MS
technika alkalmazhatdsdgdt és hatékonysagat.
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Csekély novekedés az egyetemi jelentkezések
szdmdban kémiai szakokra

Az Oktatdsi Hivatal lapzdr-
tankkor hozta nyilvdnos-
sdgra a 2025-0s felsGokta-
tdsi jelentkezésekrdl kia-
dott statisztikdkat. Kémia
alapszakra nappali tagoza-
ton, elsd helyen dsszesen 126-an adtdk be jelentkezésiiket 6t in-
tézményben (DE, ELTE, PE, PTE, SZTE). Ez alig nagyobb, mint
a tavalyi 122-es 1étszam. Ugyanezen a szakon levelez§ képzésre
20 a teljes 1étszdm két képz6helyen (EKKE, NYE).
Vegyészmérnok alapszakra nappali tagozaton 364-en jelent-
keztek 6t intézményben (BME, DE, ME, PE, SZTE) a tavalyi 334-
gyel szemben. A levelez§ jelentkezések szdma itt 65 (DE, ME).
A sok szakpdrositds miatt az adatokban rendkiviil szétforgd-
csolt kémiatandri képzéseknél nappali tagozaton dsszesen 24-en
jelentkeztek az orszdgban, ez is csekély novekedés a tavalyi 17
utdn; mig a szintén sokszind levelez8 kémiatandri képzési for-
mdkra az idén 138-an tervezik a beiratkozdsukat, a tavalyi szdm
122 volt. LG
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