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Cd,,Zn S fotokatalizatorok eldallitasi
koriilményeinek vizsgalata Na,S,0, termikus bontasa soran

Investigation of the conditions for the preparation of Cd,.Zn, S
photocatalysts by thermal decomposition of Na,S,0,

Asmae Ghoumit, Orosz Ndandor, Horvdth Otto, Fodor Lajos’

Osszefoglalé

Napjainkban az alternativ energiaforrasok hasznalata és azok el6allitdsanak vizsgalata egyre inkabb
felértékelddik a globdlis éghajlatvaltozast el6segitd, kornyezetiinkre karos fosszilis anyagok hasznalatdval
szemben. Egy lehetséges megoldas a szén-dioxid-kibocsatas nélkiil elallitott zold hidrogén lehet. Ennek
egyik lehetséges el6allitdsi modja a heterogén fotokatalizis. Hidrogénforrasként e teriileten a legtobbet
kutatott dldozati reagens a kén-hidrogén, amely a foldgaz tisztitasa és a kéolaj-finomitas soran nagy
mennyiségben keletkezd toxikus melléktermék. Fotokatalizatorként féként a fémszulfidok terjedtek el. Ezek
kozil is a CdS-ZnS kompozitok kimagasloan a leghatékonyabbak, amelyek el6allitasanak a legegyszertibb
és leggyakrabban alkalmazott médja a Na2S-dal végzett csapadékképzés. Tapasztalataink szerint ennek
a modszernek egy nagy hatranya, hogy az eléallitott katalizator hatékonysaga jelentés mértékben fiigg
a Na,S tisztasagatol, ugyanakkor a szennyezd poliszulfidok eltdvolitdsa rendkivil nehézkes.

Ebben a munkaban egy alternativ el6allitdsi mddot vizsgdlok, amelyben a CdS-ZnS eldallitdsara
a Na,S,0, termikus bomlasa soran keletkez6 szulfidot haszndlom. Vizsgaltam az el64llitas legfontosabb
befolydsolo paramétereit, mint a hidrotermids kezelés hémérséklete, a tioszulfat-felesleg mértéke és annak
koncentracioja. 260 °C-on hatszoros tioszulfat-felesleggel eléallitott katalizatorral jobb fotokatalitikus
aktivitast sikeriilt elérni, mint azzal, amit hagyomanyos csapadékképzéssel kaptunk. Vizsgaltuk a katalizator
hidrogénfejleszt6 hatékonysagat Ni-modositast kovetden is. Mintegy 30-50%-0s névekedést tapasztaltunk.

Summary

Nowadays, the utilisation of alternative energy sources and the investigation of their production are
becoming increasingly important in contrast to the use of fossil fuels, which contribute to global climate
change and are harmful to our environment. One possible alternative is green hydrogen, produced without
carbon dioxide emissions. The heterogeneous photocatalysis is one possible method of producing it. The
most researched hydrogen source in this field is hydrogen sulfide, a toxic by-product generated in large
quantities during natural gas purification and petroleum refining. Metal sulfides are the most widely used
photocatalysts. Among these, CdS-ZnS composites are the most effective, the simplest and most commonly
used method for their production is precipitation with Na,S. In our experience, a major disadvantage of
this procedure is that the efficiency of the catalyst produced depends significantly on the purity of Na,S,
while the removal of polysulfide impurities is extremely difficult.

In this work, an alternative method of preparation was investigated, in which the sulfide generated during
the thermal decomposition of Na:S20s was used for the preparation of CdS-ZnS. The most important
parameters influencing the preparation, such as the temperature of the hydrothermal treatment, the ratio
of molar excess and the concentration of Na=S:0s were investigated. The catalyst produced at 260 °C with
a 6-fold excess of thiosulfate showed better photocatalytic activity, which was better than that obtained
by conventional precipitation. We also examined the hydrogen evolution efficiency of the catalyst after Ni
modification. We observed an increase of approximately 30-50%

1 Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Természettudomanyi Kézpont, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.



Label-free Optical Biosensor-Based Detection of Motile Bacteria

Motilis baktériumok detektaldsa jelolésmentes optikai bioszenzorral

Enikd Farkas?, Dora Anett Balogh?, Zoltdn Dicsd?, Sandor Kurunczi®, Balint Beres®, Balazs Stercz’,
Judit Domokos®, Déra Szabo®, Beatrix Péter’®, Inna Székdcs', Robert Horvdith'?

Summary

Rapid detection of bacterial pathogens is essential in diagnostics and environmental monitoring [1]. Label-
free optical biosensors offer a cost-effective alternative to conventional techniques, but their sensitivity is
often limited when detecting motile bacteria that weakly adhere to surfaces [2, 6].

In this work, we present a high-throughput method based on label-free, surface-sensitive biosensor
technology, which monitors interactions between bacteria and the sensor surface [3]. The protocol
incorporates centrifugation to enhance bacterial sedimentation and a computational method to reduce
background signals and environmental noise [4, 5]. This approach enables rapid, high-throughput analysis
of bacteria in a microplate format, complemented by microscopy-based evaluation to validate signal
assessment.

Keywords: label-free biosensor, motile bacteria, centrifugation, nanoparticle enhancement, high-
throughput screening

Osszefoglalo

A baktérium patogének gyors kimutatdsa alapvetd a diagnosztikdban és a kdrnyezeti monitorozasban [1].
Ajelolésmentes optikai bioszenzorok koltséghatékony alternativat kindlnak a hagyomanyos médszerekkel
szemben, azonban érzékenységiik gyakran korlatozott a mozgékony baktériumok esetében, amelyek
gyengén tapadnak a feltiletekre [2, 6].

Jelen munkaban egy nagy ateresztéképességli mdédszert mutatunk be, amely jelolésmentes, feliiletérzékeny
bioszenzor-technolégiara épitve monitorozza a baktériumok és a feliilet kozotti kdélcsonhatasok
véaltozasat [3]. A modszer centrifugalassal segiti a baktériumok feliiletre torténd iilepitését, és szamitasi
modszerekkel csokkenti a hattérzajt és a kornyezeti hatasokat [4, 5]. Az eljaras lehetévé teszi a gyors,
nagy ateresztéképességli baktériumanalizist mikrolemez-formatumban, mikroszkdépos vizsgalattal is
kombindlva az adatok értékeléséhez.

2 HUN-REN Centre for Energy Research, Nanobiosensorics Laboratory, Institute of Technical Physics and Materials
Science, 1121 Budapest

3 HUN-REN EK, Nanobiosensorics Lab., ITPMS, Budapest; Doctoral School of Chemical Engineering and Material
Sciences, Faculty of Engineering, University of Pannonia, Veszprém

HUN-REN EK, Nanobiosensorics Lab., ITPMS, Budapest; Department of Physics, E6tvos Lorand University, Budapes
5 HUN-REN EK, Nanobiosensorics Lab., ITPMS, Budapes

HUN-REN EK, Nanobiosensorics Lab., ITPMS, Budapest; Department of Automation and Applied Informatics, Faculty
of Electrical Engineering and Informatics, Budapest University of Technology and Economics, Budapes

7  Institute of Medical Microbiology, Semmelweis University, Budapest; HUN-REN-SU Human Microbiota Research
Group, Budapest

8 Institute of Medical Microbiology, Semmelweis University, Budapest; HUN-REN-SU Human Microbiota Research
Group, Budapest

9  Institute of Medical Microbiology, Semmelweis University, Budapest; HUN-REN-SU Human Microbiota Research
Group, Budapest; Department of Neurosurgery and Neurointervention, Semmelweis University, Budapest

10 HUN-REN EK, Nanobiosensorics Lab., ITPMS, Budapest
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Populacios mérlegegyenletek megoldomddszereinek
osszehasonlit6 vizsgalata: teljesitmény, pontossag és robusztussag

Comparative Study of Solution Methods for Population Balance Equations:
Performance, Accuracy, and Robustness

Balogh LaszIo, Ulbert Zsolt, Egedy Attila, Barkdnyi Agnes”

Osszefoglalé

A populédcidalapt modellezési megkdzelités széles korben hasznalhatd szemcsékbdl, kristalyokbol,
sejtekbdl allo vagy szinte barmely diszperz rendszer leirasara. A modellek a leirt rendszert6l fliggéen, de
altalaban nemlinedris hiperbolikus parcidlis integro-differencidlegyenletek. Az analitikus megoldds nem
elképzelhetetlen, ugyanakkor csak korlatozott kortilmények kozott (pl. specialis kezdeti eloszlds, specifikus
torési vagy aggregacios kernel esetén) lehetséges. A numerikus kozelitések esetén viszont valasztani
kell az irodalomban fellelheté modszerek koziil. A kutatdsunk célja egy olyan egységes keretrendszer
kialakitasa, mellyel a megoldomodszerek egységesen értékelhet6k, ezdltal tAmogatva a valasztast. Erre
a célra a javasolt jellemzék a pontossdg (analitikus megoldastél vald négyzetes, maximalis és
momentumhiba-eltérés), a teljesitmény (teljes id6skalas megoldas és az egy lépés atlagos ideje), valamint
a robusztussag (rdcsperturbacids vizsgalat, extrém paraméterérték-vizsgalat, id6lépés-vizsgalat). Ezeket
0sszehasonlitva képet kaphatunk arrol, hogy milyen megoldémddszer alkalmas adott 6sszetettségli modell
esetén egy optimalizacids vagy identifikacios feladatra, vagy éppen egy valods idejli feladat elvégzésére.

Summary

The population-based modeling approach can be widely used to describe particles, crystals, cells, and
other dispersed systems. The models (depending on the system) are non-linear hyperbolic partial integro-
differential equations. The analytic solution exists only in special circumstances, for example, with
a special initial distribution and/or a special breaking of the aggregation kernels. In the case of numerical
solution, we need to choose one from the numerous options in literature. The aim of our study is to develop
a framework for comparing solution methods, thereby supporting the method choice. The recommended
properties to characterize the method are accuracy (squared, maximum, and moment errors relative to
the analytical solution), performance (solution time and average time of one time step), and robustness
(grid perturbations, extreme parameter values, and maximum timestep). By comparing these approaches,
it is possible to assess which solution method is most suitable for optimization or identification tasks, as
well as for real-time applications, for a model of a given level of complexity.
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Label-free biophysical characterisation of plant
peptide—protein interactions and their effects on cell adhesion

Novényi peptidek fehérje-kolcsonhatasainak és sejtadhézidra gyakorolt
hatdsanak vizsgalata jel6lésmentes biofizikai médszerekkel

Krisztina Borbely™, Dora Anett Balogh', Sandor Kurunczi', Eniko Farkas",
Beatrix Peter'®, Inna Szekacs™, Gabriella Endre®’, Eva Kondorosi?! and Robert Horvath??

Summary

Understanding the molecular interactions and cellular effects of bioactive peptides is essential for
elucidating their biological functions. In our study, we examined the interactions of plant-derived nodule-
specific cysteine-rich (NCR) peptides produced in Rhizobium-legume symbiosis using label-free biophysical
methods. While many cationic NCR peptides play a central role in regulating the differentiation of symbiotic
bacteria and also possess potent antimicrobial activity, their interactions with proteins and their effects
on mammalian cells remain largely unexplored.

The kinetic characterisation of protein-peptide interactions was performed using grating-coupled
interferometry (GCI), which enables real-time monitoring of binding processes and the determination
of kinetic parameters describing the interactions [1], [2]. During the measurements, we employed both
traditional and low-sample-requirement RAPID configurations. Based on the results, the tested NCR
peptides exhibited measurable affinity for the selected protein targets.

The effects of peptides on cells were examined using a resonant waveguide grating (RWG)-based optical
biosensor, which can monitor changes in cell adhesion and morphology in real time by detecting changes
in the near-surface refractive index [3]. During the experiments, we analysed the effects of NCR peptides
on different mammalian cell lines. The results showed that the adhesion behaviour of living cells changed
in a peptide-specific manner: some peptides reduced cell adhesion, others increased it, and in certain
cases, no detectable adhesion-modulating effect was observed.

Osszefoglalé

A bioaktiv peptidek molekularis kolcsonhatdsainak és sejtes hatasainak vizsgalata alapvetd jelentéségi
bioldgiai funkciojuk megértésében. Kutatdsunk soran a Rhizobium-hiivelyesek szimbiozisdban termel6dd,
novényi eredetd, gimospecifikus, ciszteinben gazdag (Nodule-Specific Cysteine-Rich; NCR) peptidek
kiilonféle fehérjékkel valé kolcsonhatasait, valamint a sejtadhéziora gyakorolt hatdsukat vizsgaltuk
jelolésmentes biofizikai médszerek alkalmazédsaval. Bar szamos kationos NCR peptidrél ismert, hogy
erds antimikrobialis aktivitassal is rendelkezik, fehérje-interakcidik és emlGs sejtekre gyakorolt hatdsaik
nagyrészt feltdratlanok.
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A fehérje-peptid kolcsonhatasok kinetikai jellemzését racscsatolt interferometriaval (grating-coupled
interferometry; GCI) végeztiik, amely lehet6vé teszi a kotddési folyamatok valos idejli nyomon kovetését
és az interakciokat leird kinetikai paraméterek meghatarozasat [1], [2]. A mérések soran hagyomanyos,
koncentracidsoron alapulo és alacsony mintaigényt RAPID mérési konfiguraciokat egyarant alkalmaztunk.
Az eredmények alapjan a vizsgalt NCR peptidek mérhetd affinitdst mutattak a valasztott fehérjecélpontokhoz.
A peptidek sejtekre gyakorolt hatasait rezonans hulldimvezeté racs (resonant waveguide grating; RWG)
alapu optikai bioszenzor segitségével vizsgaltuk, amely a sejtek adhézids és morfologiai valtozasait
a feliiletkozeli torésmutaté-valtozasok detektdlasaval képes valos idében kovetni [3]. A kisérletek soran
kiilénb6z6 emlbs-sejtvonalakon elemeztiik az NCR peptidek hatasat, és az eredmények azt mutattak,
hogy az é16 sejtek adhézios viselkedése peptidspecifikus modon valtozott: egyes peptidek csokkentették,
masok novelték a sejttapaddast, mig bizonyos esetekben nem volt kimutathaté adhéziét modulalé hatés.
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Structure-Property Relationships for
Mucoadhesive Polymer Films Interacting with Mucosa-Mimetic Hydrogels

Emanuela Cullhaj, Andrds Szilagyi Benjdmin Gyarmati*

Summary

Mucoadhesion, i.e., the adhesion of pharmaceutical formulations to mucosal surfaces, can be exploited
in flexible polymeric dosage forms for buccal or ophthalmic drug delivery. This research focuses on the
development and characterization of polymeric films for the better understanding of adhesion mechanisms
at polymer-mucus interfaces. Mucoadhesive polymeric film coatings can simultaneously shield drug
formulations from gastrointestinal degradation and prolong their residence time at the absorption site,
hence improving bioavailability.

In this work, I prepared films by solvent evaporation from polymers with strongly dissimilar physicochemical
properties; hydroxypropyl methylcellulose (HPMC), chitosan, and slightly cross-linked poly (acrylic acid)
with the trademark name Carbopol®. These polymer films were prepared using silicon frames with 0.5 or
1 mm thickness onto glass substrates. In addition, glycerol was added as a plasticizer in films to evaluate
its effect on film flexibility, mechanical behavior and adhesive properties. I utilized poly (vinyl alcohol)
(PVA) hydrogels as biomimetic mucosal substrates because they provide a consistent platform that closely
mimics the viscoelastic and adhesive properties of natural mucosa [1]. PVA hydrogels were prepared using
freeze-thaw method with two different stiffness to determine its effect on the measured adhesion.
Chitosan films were highly rigid and brittle without plasticizer and to improve the deformability, 2% glycerol
was added. Repeated adhesion experiments indicated that Carbopol® and chitosan showed higher adhesive
strength than HPMC. In comparison with the reference tablets from the same polymers, this phenomenon
is consistent.

The study suggests a relationship between viscoelastic and adhesive properties, but further research is
needed to determine quantitative correlations adding formulation design.

References

[1] Stankovits, G., Szayly, K., Galata, D. L., M6cz06, J., Szilagyi, A., & Gyarmati, B. (2025). The adhesion
mechanism of mucoadhesive tablets with dissimilar chain flexibility on viscoelastic hydrogels. Materials
Today Bio, 30,101416. https://doi.org/10.1016/j.mthio.2024.101416

Acknowledgements

Projects no. DKOP-26-1-BME-68, TKP-9-8/PALY-2021, NKKP ADVANCED 152811 have been implemented
with the support provided by the Ministry of Culture and Innovation of Hungary from the National Research,
Development and Innovation Fund.

23 Soft Matters Group, Department of Physical Chemistry and Materials Science, Faculty of Chemical Technology and
Biotechnology, Budapest University of Technology and Economics, Mtiegyetem rkp. 3., 1111 Budapest


https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S2590006424004770?via%3Dihub

Kis méretii kot6anyag-nyomtatashoz fejlesztett
adagolorendszerek vizsgalata numerikus modellezéssel

Investigation of feeding systems developed
for small-scale binder 3D printing using numerical modeling

Czirdki Balint, Kamdn Andrds, Egedy Attila®

Osszefoglalo

A koétéanyagok 3D-nyomtatasa, beleértve a hagyomanyos cementalapu rendszereket és az alkali aktivalt
cementeket, egyre meghatarozobb szerepet tolt be a fenntarthatoé épitéipar fejlédésében. A technolégia
Uj lehetéségeket kinal az anyagok formalhatosagaban és az épitési folyamatok automatizalasaban. Ezzel
szemben a kis 1éptéki kot6anyag-nyomtatas szamos technologiai kihivast vet fel, kiillondsen az anyag
folyamatos és pontos adagoldsa, valamint a stabil extrudalhatosag biztositasa terén.

A kutatds soran specidlisan, kis mérett kotéanyag-nyomtatashoz fejlesztett adagolérendszer tervezése és
vizsgélata tortént. Egy tobblépcsis iteracio soran kiilonféle geometriaju adagolok kertiltek kifejlesztésre,
majd ezek mikodése numerikus modellezés és gyakorlati nyomtatasi tapasztalatok alapjan keriilt
értékelésre. A rendszer mikodésének jobb megértése érdekében diszkrét elemes (DEM) és aramlastani
(CFD) szimuléaciok is alkalmazdasra keriiltek.

A kiilonbh6z6 konstrukciok mikodésének dsszehasonlitasa lehet6vé tette az anyagtovabbitasi folyamatok
részletesebb vizsgalatat, valamint az adagolorendszer mtikodését befolyasolod tényez6k azonositasat.
A szimulacios eredmények és a kisérleti tapasztalatok egylttes értékelése alapjan uj fejlesztési iranyvonalak
keriiltek meghatarozasra. A kutatas célja egy olyan optimalizalt adagolérendszer kialakitasa, amely stabil
anyagtovabbitast és megfelelé nyomtathatdsagot biztosit kis méreti kotéanyag-nyomtatasi alkalmazasok
esetén.

Summary

The 3D printing of binders, including conventional cement-based systems and alkali-activated cements,
is playing an increasingly important role in the development of sustainable construction. The technology
offers new possibilities for material formability and automation of construction processes. In contrast,
laboratory-scale binder printing presents numerous technological challenges, particularly regarding
continuous and precise material feeding and stable extrusion.

Inthisresearch, a feeding system specifically developed for laboratory-scale binder 3D printing was designed
and investigated. Through a multi-step iterative process, various feeder geometries were developed, and
their performance was evaluated using numerical modeling and practical printing observations. Discrete
Element Method (DEM) and Computational Fluid Dynamics (CFD) simulations were also applied to support
a better understanding of the system’s behavior.

Comparison of the different designs allowed a more detailed analysis of material transport processes and
the identification of factors influencing the feeder’s performance. Based on the combined evaluation of
simulation results and experimental observations, new development directions were established. The
aim of the research is to develop an optimized feeding system that ensures stable material transport and
reliable printability for laboratory-scale binder 3D printing applications.
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Li-ion akkumulatorok értéknévelt ujrahasznositasa

Value added recycling of Li-ion batteries

Csdszar Kiara Atina, Kis-Ivan Alex, Miskolczi Norbert, Zsinka Viktoria®

Osszefoglalé

A kilonboz6 eszkdzokben 1évé Li-ion akkumulatorok egyre fontosabb szerepet toltenek be a mindennapi
¢életlinkben. Az életciklusuk végére ért Li-ion akkumulatorok tjrahasznositdsa nemcsak kornyezetvédelmi,
hanem gazdasagi szempontbdl is kiemelten fontos, mert a benniik felhaszndlt anyagok jelent6s gazdasagi
értéket képviselnek. A Li-ion akkumulatorok elektrodjaiban 1évé elemek tjrahasznositasara léteznek ugyan
megoldasok, ugyanakkor az akkumulatorok elektrodjain kiviili részének tovabbi felhaszndlasat egyel6re
csak kevesen vizsgaljak. A kutatomunka célja annak vizsgalata, hogy a hasznalt Li-ion akkumulatorok
kiilonboz6 egységeinek Ujrahasznositdsa hogyan oldhato meg.
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Huminsav-réz(II) komplexképzdodés vizsgalata

Investigation of humic acid-copper(Il) complex formation

Csicsor-Kulcsdar Petra, Szaboné dr. Bardos Erzsébet, Dr. Horvdth Otto?®

Osszefoglalo

szabdlyozza, mivel a DOM komplexképzéssel és kolloidstabilizaldssal képes dtrendezni a ,,szabad” és
a kotott féemfrakciok ardnyat [1]. A huminanyagok ,, multiligand” jelleg, szerkezetileg heterogén rendszert
alkotnak, ezért a fémkotés nem egyetlen, jol definialt helyen, hanem tobb, eltéro affinitasu kotéhelyen zajlik
[2]. A komplexképzddés gyakran finom funkcidscsoport-atalakuldsokkal és konformacids-/matrixjellegi
szerkezeti rendezdédéssel tarsul. A folyamat kvantitativ és szerkezeti értelmezéséhez tobb spektroszkopiai
megkozelités integralt kiértékelése indokolt.

Huminsav-réz(Il) komplexképzodést vizsgaltunk vizes kozegben UV-Vis, szinkron fluoreszcencia és FTIR-
meérésekkel, kétdimenzids korrelacios (2D-COS) kiértékeléssel. Az UV-Vis és fluoreszcencia eredmények
koncentraciofiiggd spektrumvaltozasokat és kioltast mutattak; az FTIR-spektrum alapjan a két6déshez
kapcsolodo szerkezeti dtrendezddések féként a karboxilat-/fenolos tartomanyokhoz és a poliszacharid
jellegti régiohoz kothet6k. A heterospektralis korrelacio azt jelzi, hogy a fluoreszcenciavaltozas tobb funkcios
csoport bevonoddsaval, matrixhatasokkal egyiitt zajlik.

Kulesszavak: huminsav, Cu2+, komplexképzddés, szinkron fluoreszcencia, FTIR, 2D-COS

Summary

In natural waters, the speciation of trace elements and heavy metals is largely regulated by dissolved
organic matter (DOM), as DOM is capable of rearranging the ratio of ,free” and bound metal fractions
through complexation and colloid stabilization [1]. Humic substances form a structurally heterogeneous
system with a ,,multiligand” character, therefore metal binding does not occur at a single, well-defined site
but at several binding sites with different affinities [2]. Since complex formation is often associated with
subtle functional group transformations and conformational/matrix-type structural rearrangements, an
integrated evaluation of multiple spectroscopic approaches is warranted for a quantitative and structural
interpretation of the process.

Humic acid-copper(II) complex formation in aqueous media was investigated by UV-Vis, synchronous
fluorescence, and FTIR measurements, with two-dimensional correlation (2D-COS) evaluation. The UV-
Vis and fluorescence results showed concentration-dependent spectral changes and quenching; the FTIR
spectrum showed that the structural rearrangements associated with the binding were mainly related to the
carboxylate/phenolic domains and the polysaccharide-like region. The heterospectral correlation indicates
that the fluorescence change occurs with the involvement of multiple functional groups and matrix effects.
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A tejsavo diasziirésének intenzifikalasa modulba
integralt 3D-nyomtatott turbulencianovel6 elemekkel

Process Intensification of Sweet Whey Diafiltration
by Module-Integrated 3D Printed Turbulence Promoters

Dobozi Réka?’, Urr Timea Lilla®é, Jakoi Zoltan Péter?,
Beszédes Sandor®’, Szabo P. Baldzs!, Kertész Szabolcs®

Osszefoglalé

A tejsavo membrantechnolégiaval torténd frakcionaldsa hatékony lehetéséget kinal az értékes savofehérjék
dusitasara, valamint a kis molekulatomegl komponensek, elsésorban a laktoz eltavolitasara. Jelen
munkdnkban harom kiilonboz6 vagasi értéki poliéterszulfon (PES) membran (10, 30 és 50 kDa) ultrasziirési
(UF) és diaszurési (DF) viselkedését hasonlitottuk 6ssze, kiilonos tekintettel az eltémoédési hajlamra,
az ellendllasi viszonyokra és a célkomponensek elvalasztdsanak hatékonysdgara. Az 6sszehasonlito
vizsgdlatok alapjan a 30 kDa-os membran bizonyult a legkedvezébbnek, ezért a tovabbi kisérleteket ezzel
a membrannal végeztiik el. A kivalasztott membrannal az ultrasziirési 1épést kévetéen hagyomanyos
diaszlirési kisérleteket, valamint modulba integralt, 3D-nyomtatott turbulencianovelé elemekkel
intenzifikalt diasz(irést is végeztiink laboratoriumi, szakaszos izemben. A vizsgalatok sordn elemeztiik
a szlirési teljesitményt, az 0sszes- és részellenallasok alakuldsat, tovdabba nyomon kovettiik a visszatartott
és athalad¢ frakciok fehérje- és laktéztartalmanak valtozasat. Emellett dielektromos mérésekkel értékeltiik
a szlrési folyamat soran bekovetkezo 6sszetételbeli valtozasokat is. Eredményeink alapjan a tobblépcsés
diaszirés hatékonyan javitotta a fehérjefrakcio tisztitasat, mig a 3D-nyomtatott turbulencianével elemek
alkalmazasa kedvez6bb hidrodinamikai viszonyokat, mérsékeltebb eltomd6dési hajlamot és elénydsebb
ellendllaseloszlast eredményezett. A dielektromos paraméterek jol kovették a komponensosszetétel
véaltozasait, ami arra utal, hogy a dielektromos mérés alkalmas lehet a membransziirési folyamatok gyors
és nem destruktiv monitorozasara.

Koszonetnyilvanitds
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TR-2022-00011 azonosité szamu projektjeinek finanszirozasabdl valosul meg.

Summary

Membrane-based fractionation of sweet whey offers an efficient approach for the enrichment of valuable
whey proteins and the removal of low-molecular-weight components, primarily lactose. In this work,
the ultrafiltration (UF) and diafiltration (DF) performance of three polyethersulfone (PES) membranes
with different molecular weight cut-offs (10, 30, and 50 kDa) was compared, with particular emphasis on
fouling tendency, resistance behavior, and separation efficiency. Based on the comparative results, the 30
kDa membrane proved to be the most favorable and was therefore selected for further experiments. Using
the selected membrane, ultrafiltration followed by conventional diafiltration and diafiltration intensified
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by module-integrated 3D printed turbulence promoters were carried out under laboratory-scale batch
conditions. The study focused on filtration performance, the development of total and partial resistance
components, and changes in protein and lactose concentrations in the retained and permeating fractions.
In addition, dielectric measurements were used to evaluate compositional changes occurring during the
filtration process. The results showed that multi-step diafiltration effectively improved the purification
of the retained protein fraction, while the incorporation of 3D printed turbulence promoting elements
resulted in more favorable hydrodynamic conditions, reduced fouling tendency, and a more advantageous
resistance distribution. The dielectric parameters closely reflected the changes in sample composition,
indicating that dielectric measurement may serve as a rapid and non-destructive tool for monitoring
membrane filtration processes.
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Elektrosztatikus szalképzéssel elballitott amorf szilard diszperziok
kritikus min6ségi paramétereinek vizsgalata PAT-alapi modszerekkel

Investigation of Critical Quality Attributes of electrospun
amorphous solid dispersion using PAT-based methods

Fazekas Bettina, Galata Doridn Ldszld, Nagy Zsombor Kristdf, Hirsch Edit>

Osszefoglalé

Napjainkban a gyogyhatdsu készitmények iranti fokozott kereslet nem csupan a megfelel6 minéségi és
hatasu gyogyszerek eléallitasat, hanem azok megfelel6 modszerrel torténé ellenérzését is megkoveteli.
Mivel a biohatdéanyagok bonyolult, komplex szerkezettel rendelkeznek, igy formulaciojuk, illetve tadrolasuk
sordn a kornyezeti kortilmények valtozasdra szerkezetiik modosulhat, ami befolyasolja felszivédasukat,
ezaltal pedig csokkentheti hatékonysagukat. Az ilyen készitmények oriasi kockazatot jelentenek mind
a human-, mind az 4llatgydgyaszat szdmadra, hiszen a hatéanyag nem vart szerkezeti atalakuldsa (példaul
a kristalyosodds vagy a degraddcio) nemcsak a készitmény hatdstalansagahoz vezethet, hanem szélséséges
esetben karos mellékhatdsokat vagy toxikus bomlastermekek képzdédését is eredményezheti. Egy nem
megfeleléen monitorozott formulacié alkalmazasa jelent6s kockazatot jelent mind a gyarto, mind
a felhaszndlo szdmadra. Ezért elengedhetetlen olyan non-destruktiv analitikai modszerek alkalmazasa,
amelyekkel a gyartastdl a felhasznaldsig monitorozhaték a készitmény kritikus minéségi paraméterei. gy
kutatdsom soran olyan érzékeny biohatéanyagok formulalasat valositottam meg, mint példaul az allatorvos-
tudomanyban hasznalt BHV-1- és TGEV-virusok, illetve a human gyogyaszatban alkalmazott doxiciklin és
a GFP-modellfehérje. Tovabba folyamatfeliigyeld és -analizalé technoldgiai modszerek (PAT) segitségével
olyan mindséghbiztositasi rendszerek fejlesztése volt a célom, amelyekkel megbizhatdan, koltséghatékonyan
és gyorsan monitorozhatok a mintak kritikus minéségi paraméterei (koncentracio, morfoldgia, szal- és
részecskeatmérd) nemcsak a gyartas, hanem a tarolds soran is.

Koszonetnyilvanitds

A Doktoranduszi Kivalosagi Osztondij Program (DKOP-25-1-BME-13) dltal tamogatott projekt a Kulturdlis és
Innovdcids Minisztérium Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcids Alapbdl nyujtott, valamint a Budapesti Mtiszaki
és Gazdasagtudomanyi Egyetem tamogatdsa alapjan valosult meg.

Summary

Nowadays, the increasing demand for therapeutic products requires not only high-quality production but
also effective monitoring using appropriate analytical methods. Since bioactive ingredients have complex
structures, environmental changes during formulation or storage can modify their structure, which affects
their absorption and can reduce their efficacy. Such preparations pose a significant risk to both human
and veterinary medicine, as unexpected structural changes (crystallization or degradation) can lead to
ineffective treatment or, in extreme cases, harmful side effects and the formation of toxic by-products.
Using a formulation that is not properly monitored represents a serious risk for both the manufacturer
and the user. Therefore, it is essential to utilize non-destructive analytical methods on the production line,
that can monitor critical quality parameters from production to final use. In my research, I focused on the
formulation of sensitive bioactive agents, like the BHV-1 and TGEV viruses used in veterinary science, as
well as doxycycline and the GFP model protein used in human medicine. Furthermore, my goal was to
develop quality assurance systems using Process Analytical Technology (PAT) to reliably, cost-effectively,
and rapidly monitor critical quality parameters (concentration, morphology, and fiber or particle diameter)
not only during manufacturing but also throughout storage.
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Gazdasagtudoményi Egyetem, 1111 Budapest, M{iegyetem rkp. 3.
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Granulalé folyadék hozzaadasa nélkiili
folyamatos ikercsigas nedves granulalasi technologia

Continuous twin-screw wet granulation
technology without the addition of granulation liquid

Fekete Ddaniel®, Toth Richdrd Ferdindnd®,
Nagy Zsombor Kristdf*’, Thorsten Cech®’, Lukas Ries*, Szabo Edina*

Osszefoglalé

A nem megfeleld porfolyasi és préselhetéségi tulajdonsagu hatéanyagokat tablettazas el6tt gyakran
granulaljak, leggyakrabban nedves granulalassal, amely soran granulalo folyadék segitségével alakulnak ki
a szemcseék. A szilard gyogyszerkészitmények fejlesztésében a granulalas kulcsfontossagu lépés, mikézben
egyre nagyobb hangsulyt kapnak a folyamatos, integralt portol tablettaig tartd gyartosorok.

Kutatasom sordn egy Uj nedves granulalasi technoldgiat vizsgaltam és fejlesztettem egy teljesen folyamatos
gyartosoron mikodési és méretnovelési szemponthol. A rendszer adagolasi, granulalasi, hiitési, 6rlési
és tablettazdsi egységekbdl allt. Az alkalmazott technoldgia kiilonlegessége, hogy nem igényel kiilsé
granulald folyadékot: a porkeverékhez adott kdlium-ndtrium-tartarat-tetrahidrat (angolul: ,potassium
sodium tartrate tetrahydrate”, PST) kristalyvize h6 hatasdra felszabadulva in situ granuldlo folyadékot képez.
Az eljarassal kivalo porfolyasi tulajdonsagu granulatumokat és jé mechanikai tulajdonsagu, azonnali
kioldodasu tablettakat allitottam el6. A folyamatos rendszer lehet6vé tette a gyartasi kapacitas egyszert
meéretnovelését 0,5-r6l 10 kg/h-ra valtozatlan berendezés és folyamatparaméterek mellett. Az eredmények
alapjan a modszer igéretes alternativa lehet a gyégyszeripari granulalasi technolégiak kozott.

Koszonetnyilvanitds

A Doktoranduszi Kivalosagi Osztondij Program (DKOP-25-1-BME-43) dltal tamogatott projekt a Kulturdlis és
Innovdcios Minisztérium Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Alapbdl nyujtott, valamint a Budapesti Mtiszaki
és Gazdasagtudomdanyi Egyetem tamogatdsa alapjdan valosult meg. A kutatds a Richter Gedeon Nyrt. dltal létrehozott
Richter Gedeon Talentum Alapitvany (székhely: 1103 Budapest, Gyomrdi ut 19-21.) tamogatdsaval, a Richter Gedeon

Kivalosdgi PhD Osztondij keretében késziilt.

Summary

Active ingredients with poor flow and compressibility properties are often granulated prior to tableting, most
commonly through wet granulation, a process in which granules are formed with the aid of a granulation
liquid. Granulation is a key step in the development of solid dosage forms, while continuous, integrated
production lines from powder to tablet are gaining increasing prominence.

In my research, a new wet granulation technology was investigated and developed on a fully continuous
production line, focusing on operational performance and scalability. The system consisted of dosing,
granulation, cooling, milling, and tableting units. A unique feature of the technology is that it does not
require an external granulation liquid: the crystal water of potassium sodium tartrate tetrahydrate (PST)
added to the powder mixture is released under the influence of heat, forming an in-situ granulation liquid.
Using this process, granules were produced with excellent flow properties and tablets with good mechanical
properties and immediate dissolution. The continuous system allowed for a simple increase in production
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capacity from 0.5 to 10 kg/h while maintaining the same equipment and process parameters. Based on
the results, the method may be a promising alternative among pharmaceutical granulation technologies.
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Szemmozgas adatok elemzése szerelési
feladat soran a munkautasitasok javitasa érdekében

Analysis of eye movement data during
assembly tasks to improve work instructions

Gugolya Mdnika, Ruppert Tamds*

Osszefoglalé

A modern gyartasi kornyezetben, amelyet a tomeges testreszabas (mass customization) és a névekvé
termékvaltozatossadg jellemez, a hatékony munkautasitasok kulcsszerepet jatszanak az operatorok
teljesitményének és tanuldsi folyamatanak tdmogatasaban. Az emberkézpontd, a felhasznalok
tapasztalatdhoz és kognitiv terheléséhez igazodé munkautasitasok hozzajarulhatnak a feladatvégzés
hatékonysaganak noveléséhez és a betanulasi id6 csokkentéséhez. A kutatas célja annak vizsgalata, hogy
a szemkovetési adatok elemzése alkalmas-e a munkautasitdsok hasznalatdnak visszamérésére.

A vizsgalat soran a résztvevék egy szétszerelési feladatot hajtottak végre képi alapi munkautasitdsok
segitségével, mikdzben szemmozgasukat Tobii Pro Glasses 2 szemkévetd szemiiveggel rogzitettiik. A kisérlet
két mérési alkalombdl allt, amelyek kdzott két hét telt el a tanuldsi hatds vizsgalata érdekében. A résztveviket
két csoportra osztottuk: az egyik csoport az els6é alkalommal részletes, majd a masodik alkalommal
egyszerisitett munkautasitassal végezte el a feladatot, mig a masik csoport mindkét alkalommal az
egyszerUsitett valtozatot hasznalta. A szemkovetési adatok elemzése soran azt vizsgaltuk, hogy a kiillonb6zé
részletességli munkautasitasokat a résztvevék hogyan tekintették meg, hogyan valtozott a figyelem eloszlasa
a két instrukcidtipus kozott, és ezek alapjan milyen irdnyban célszer(i az utasitasok egyszertisitése.
Ardgzitett szemmozgds adatok elemzésével vizsgaltuk a figyelmi mintdzatokat és azok valtozdsat az ismételt
feladatvégzés soran. Az eredmények hozzajarulhatnak a munkautasitasok tervezésének fejlesztéséhez,
valamint olyan adaptiv munkautasitasi rendszerek kialakitdsahoz, amelyek az operatorok tapasztalatahoz
igazodva dinamikusan modositjak az informaciok részletességét.

Summary

In modern manufacturing environments characterized by mass customization and increasing product
variety, effective work instructions play a critical role in supporting operator performance and learning.
Adaptive work instructions that align with human cognitive processes and experience levels can improve
task efficiency and reduce cognitive load. This study aims to examine whether eye-tracking data analysis
is suitable for measuring the use of work instructions.

Eye-tracking data were collected using Tobii Pro Glasses 2 while participants performed a disassembly task
supported by visual work instructions. The experiment involved two measurement sessions, separated by
2 weeks, to capture the effect of learning. Participants were divided into two groups: one group performed
the task first with detailed (long) instructions and later with simplified (short) instructions. In contrast,
the other group used the simplified instructions in both sessions. In our analysis of eye-tracking data,
we examined how participants viewed work instructions of varying levels of detail, how their attention
shifted between the two types of instructions, and, based on these findings, in what direction it would be
advisable to simplify the instructions.

The recorded gaze data were analyzed to identify attention patterns and changes in visual behavior between
the first and repeated task execution. The results provide insights into how instruction design influences
operator attention during assembly-related tasks and how instruction simplification interacts with the
learning process. These findings contribute to the development of adaptive work instruction systems that
dynamically adjust instruction complexity based on operator experience.
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Cd,,Zn S fotokatalizator Co(II)- és Ni(II)-
modositasi koriilményeinek vizsgalata

Investigation of the conditions for the modification of
Cd,.Zn, S photocatalysts with Co(II)- and Ni(II) ions

Gulyds Ferenc, Fodor Lajos*

Osszefoglalo

A globalis éghajlatvaltozas és az energiahiany miatt napjainkban egyre nagyobb figyelmet forditanak
kornyezetbarat energiaforrasok felfedezésére és kihasznaldsara. Kézzelfoghatdo megoldast jelenthet
a napenergia, mivel az emberiség energiasziikségletének tobbszorose érkezik a Foldre napsugarzas
formdjaban. Egy masik igéretesnek tlind energiaforras a hidrogén. Elényei k6zé tartozik, hogy elégetése
soran nem keletkezik CO,, illetve a t6bbi fosszilis energiahordozohoz képest jelent6sen nagyobb
energiastriiséggel rendelkezik. Ennek a két energiaforrasnak az elényos tulajdonsagait 6tvozi a heterogén
fotokatalizissel torténé hidrogénfejlesztés. Kiilonos figyelmet élvez a szulfid alapu katalizatorok fejlesztése,
amelyekkel kénhidrogént vagy annak oldatat lehet nagy hatékonysaggal lebontani.

Munkém soran Cd,Zn S katalizatorokat modositottam Ni(II) és Co(II) ionokkal impregnéldsos modszerrel.
Az eléz6ekben alkalmazott egyiittes eldallitassal szemben most a két fémet kiilon-kiilén adtam hozza
a katalizatorhoz. Ezek az eddigiekben el6allitott fémmaddositott katalizatoraim madsik fémmel térténd
madositasai. Az igy létrehozott nagy szdmu mintaval vizsgaltam a kiilénb6zé impregnaldsi kortilményeket
(hémérséklet, komplexképzé alkalmazasa), valamint a kiilonb6zé fémionkoncentracidkat. Célom a két
fém szinergikus hatasanak részletes felderitése volt, ennek érdekében bevilagitasi kisérleteket végeztem.
Megallapithato, hogy a mddositas sorrendjétdl fliggéen mindig csak az egyik fémre jellemzd jelleggorbe
érvényesiil. A hidrogénfejleszté képességre egyértelm pozitiv hatast a két fém egytittes alkalmazasa nem
jelentett, azonban el6allitasi, gazdasagossagi és felhasznalhatdsagi szempontbhol elényos tulajdonsagai
vannak a kettds kokatalizatort alkalmazo komplexeknek.

Koszonetnyilvanitds

A kutatds a Kulturdlis és Innovdcids Minisztérium 2025-2.1.1-EKOP-2025-00029 azonositd szémi Egyetemi Kutatdi
Osztondij Programjanak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Alapbdl finanszirozott szakmai témogatdsaval
késziilt.

Summary

Due to global climate change and the energy shortage, increasing attention is being paid nowadays to
the discovery and utilization of environmentally friendly energy sources. Solar energy may represent
atangible solution, as several times the energy demand of humanity reaches the Earth in the form of solar
radiation. Another promising energy source is hydrogen. Among its advantages is that its combustion does
not produce CO: and compared to other fossil energy carriers it has a significantly higher energy density.
The advantageous properties of these two energy sources are combined in hydrogen production through
heterogeneous photocatalysis. Most commonly used photocatalysts are sulphide-based catalysts, with
which hydrogen sulphide or its solution can be decomposed with high efficiency.

During my work, I modified Cd  ;Zn, S catalysts with Ni(II) and Co(II) ions using the impregnation method.
In contrast to the previously applied co-synthesis method, the two metals were now added separately to
the catalyst. These samples are modifications of my previously prepared metal-modified catalysts with
another metal.
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With the large number of samples prepared in this way, I investigated the different impregnation conditions
(temperature, application of complexing agents) as well as different metal ion concentrations. My aim was
to explore the synergistic effect of the two metals; therefore, illumination experiments were carried out.
It can be concluded that depending on the order of modification, the characteristic curve of only one of
the metals prevails. The combined application of the two metals did not show a clear positive effect on
the hydrogen evolution capability; however, complexes containing dual cocatalysts have advantageous
properties from the perspectives of preparation, economic efficiency, and applicability.

The research was carried out with the support of the 2025-2.1.1-EKOP-2025-00029 University Research
Scholarship Program of the Ministry of Culture and Innovation, financed from the National Research,
Development and Innovation Fund.




Interconnected Digital Twin Representation for Operational Decision Support

Gergely Haldsz, Ruppert Tamds*

Osszefoglalo

A digitdlis iker fogalma az utébbi években egyre hangsulyosabba valt a komplex rendszerek leirasaban,
monitorozasaban és vezérlésében. A megkozelités lehetéséget teremt arra, hogy a rendszerek allapotai,
jellemzéi és valtozdsai strukturdlt, dinamikusan frisstilé reprezentacioé formdajaban legyenek kezelhet6k.
Ugyanakkor szamos alkalmazasi kornyezetben nem egyetlen digitalis iker, hanem tobb, egymassal
kapcsolatban 4ll6, a rendszer komponenseit reprezentald digitdlis ikerpdr egyiittes értelmezése valik
szlikségessé, mivel a relevans rendszerelemek allapotai, paraméterei, képességei és korlatai kdlcsénosen
befolyasoljak egymast. E kapcsolatok strukturdlis és funkcionadlis jellegliek lehetnek, és meghatarozo
szerepet jatszanak a lehetséges beavatkozasok kovetkezményeinek megitélésében.

A kutatds célja, hogy feltarja, miként szolgdlhatnak az 6sszekapcsolt digitdlis ikrek dontéstamogatasi
keretként. A kutatdsban a rendszer egymassal 0sszefiiggé rendszerelemek halmazaként jelenik meg,
amelyekhez dllapotjellemzdk, leiro attributumok, miikddési lehetéségek és korlatozo feltételek rendelhetdk
a mar meglévd domain tudast és informéacios rendszereket felhasznalva. Az ezek kozotti kapcsolatok
grafalapu reprezentacidja lehet6vé teszi a kolcsonhatasok, fliggdségek és tovagylriizé hatasok egységes
kezelését. E logika az OODA-ciklus mentén is értelmezhetd, ahol a megfigyelés, az orientacio, a dontés és
a cselekvés az aktualis allapot, a kivanatos vagy megengedhet6 célallapot, a lehetséges akciokészlet és az
ezekhez kapcsolodo becsiilt hatdsok 6sszerendezésére épil.

Summary

In recent years, there has been an increasing attention on the concept of the digital twin in the domains of
description, monitoring and control of complex systems. This approach offers the possibility of managing
the states, characteristics and changes of systems in the form of a structured, dynamically updated
representation. Furthermore, in many application environments, it is necessary to interpret not a single
digital twin, but rather a set of interconnected digital twins representing the system’s components. This
is due to the fact that the states, parameters, capabilities, and limitations of the relevant system elements
mutually influence one another. The relationships in question can be classified as either structural or
functional, and they play a crucial role in evaluating the consequences of possible interventions.

The aim of the research is to explore the potential of interconnected digital twin pairs to function as a
decision-support framework, thereby offering a novel approach to decision-making processes in this
domain. In the research, the system is represented as a set of interconnected system elements to which
state characteristics, descriptive attributes, operational possibilities, and constraints can be assigned using
existing domain knowledge and information systems. The utilisation of a graph-based representation
facilitates the consolidation of interactions, dependencies, and ripple effects. This logic can also be
interpreted in terms of the OODA loop, where observation, orientation, decision, and action are based on
the alignment of the current state, the desired or permissible target state, the set of possible actions, and
the estimated effects associated with them.
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Virtualis vegyiiletek kisléptékii pArhuzamos szintézise

Small-scale parallel synthesis of virtual molecules

David Havasi®, Eva Bodrogi*, Rébert Kiss*, Addm Golcs*

Summary

Virtual compounds have been utilized widely in the early stages of drug discovery. [1] These molecules
can provide the novel starting points for computational investigations. Virtual compounds are based on
commonly applied chemical transformations and accessible building blocks to ensure their feasibility for
synthesis upon a successful screening. [2] Although the synthetic reactions utilized for generating virtual
libraries incorporate certain reactivity affecting definitions, [3] the transfer from virtual-to-reality can be
challenging, due to various factors: solubility of the building blocks, efficiency of the reaction, purification,
etc. Among the many currently known reactions, amide synthesis is the most widely utilized coupling
method in medicinal chemistry and in the generation of virtual libraries. [4] With the emergence of ultralarge
chemical spaces, billions of novel screening compounds can be synthesized via this transformation from
available building blocks. [5] However, as high throughput screening only requires small amounts from
thousands of molecules, the supply of these molecules can become challenging — the chances of ordering
a virtual molecule multiple times is very low. This raises the need for producing the minimum required
amount for various building block combinations at a reasonable cost.

For accelerated parallel synthesis, automated solutions could be integrated. Automation has the advantage
of performing repetitive steps with less uncertainty, which is crucial in small-scale synthesis, therefore
the results of a synthetic protocol will more likely be repeatable. The automation of parallel reactions can
be performed via liquid handling techniques if the developed conditions and protocol steps are versatile
enough to provide good yields for the targeted amounts. The presented work focused on developing amide
synthesis protocols that can be performed via liquid handling robots (which are commonly applied in
high throughput screening as well) and can facilitate up to 96 reactions / a standard SLAS (Society for
Laboratory Automation and Screening) container. SLAS design was selected as it is a key standard in
laboratory automation, allowing the compatibility of the setup with commercially available laboratory robots
and other systems (e.g. robotic arms, analytical instruments). The setup was tested with a library created
from 8 selected amines and 12 carboxylic acids. The general synthetic protocol we developed showed that
without individual optimizations 90% of the reactions provided the target product selectively. Additionally,
multiple coupling agents were tested under similar conditions to provide the conceptual basics of high-
throughput optimization and validation methodology for amide synthesis. To investigate the adaptability
of the designed protocol, two types of liquid handling equipment were utilized with commonly applied well
plates, tube racks and reservoirs. The various setups proved that the presented approach can be adapted
to various laboratory setups, without affecting the efficiency of the synthesis. Our results showed that the
small-scale amide synthesis protocol can be a time and cost efficient alternative to manual protocols.
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Ipari eredetii szennyviziszap anaerob biogazfermentacidjanak
nyomon kovetése biokinetikai és dielektromos paraméterekkel

Monitoring the anaerobic biogas fermentation
of industrial sludge using biokinetic and dielectric analysis

Dr. Jdkdi Zoltan Péter, Dobozi Réka, Siit6 Zsdfia Réka, Dr. Illés Erzsébet, Dr. Beszédes Sdandor?”

Osszefoglalé

iszap-el6kezelési eljarasok anaerob biogdzfermentaciora (AD) gyakorolt hatdsat elemeztiik. A vizsgdlatot
biokinetikai elemzéssel, valamint dielektromos paraméterek mérésére alapozott nyomon kovetési
modszerrel egészitettiik ki. A kisérletek soran 0sszesen 6t, kiilonb6zé mdédon kezelt iszapmintat vizsgaltunk:
nativ iszap (kezeletlen kontroll), MNR-kontroll (mikrohullamu besugarzas nélkiil), MH-kontroll (fém-
nanorészecskék nélkiil), MH + MNR kombindacidja, amelynél az egyik esetben a fém-nanorészecskék
az anaerob lebontas soran végig a fermentaciés kdozeghen maradtak, mig a masik esetben ezek az
AD-t megeléz6en eltavolitasra kertltek. A kumulativ biometdn-termelési folyamatot harom kiilénb6z6
biokinetikai modell segitségével elemeztiik: a Gompertz-modell, a Weibull-modell és a logisztikus modell
alkalmazasaval. A kiillénb6z6é médon kezelt iszapmintak esetében a legmagasabb biometan-hozamot és
alegmagasabb termékképzddési sebességet abban az esetben tapasztaltuk, amikor az MH+MNR kombinalt
kezelésen atesett mintaknal a fém-nanorészecskék a fermentacios folyamat alatt is a rendszerben maradtak.
Ebben az esetben a biometan-képzddési potencial 52%-kal, mig a termékképzédési sebesség 85%-kal
novekedett (390 mL CH,/gVs, ill. 37 mL CH,/gVS/nap) a kontrollmintahoz képest. A dielektromos meérések
soran a vizsgalt 200-2400 MHz-es frekvenciaintervallumban a relativ permittivitas (¢) maximumeértéke
fokozatosan csokkent, és a magasabb frekvencidk felé tolodott a fermentdacios folyamat elérehaladtaval.
A maximadlis permittivitas értékek valtozasdban (A¢',,,), valamint a biokinetikai modellek segitségével
kapott maximalis termékképzédési paraméterek (R,,,,) k6zott szoros korreldciot dllapitottunk meg
(R?>0.98), amely igazolja a dielektromos paraméterek mérésén alapuld monitoring-modszer potencialis
alkalmazhatosagat a fermentacios folyamatok nyomon kévetésére.

Koszonetnyilvanitds
A kutatast a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Hivatal (NKFIH) FK 146344 témaszdamu projektje finanszirozta.

Summary

Our study investigated the effect of sludge pretreatment procedures based on the combination of microwave
irradiation (MW) and magnetic metal nanoparticles (MNPs) on anaerobic biogas fermentation (AD). The
study was complemented by biokinetic analysis and a monitoring method based on the measurement
of dielectric parameters. During the experiments, a total of five differently treated sludge samples were
examined: native sludge (untreated control), MNP control (without microwave irradiation), MW control
(without metal nanoparticles), and a combined MW + MNP treatment, in which, in one case, the metal
nanoparticles remained in the fermentation medium throughout the anaerobic digestion process, while
in the other case, they were removed prior to AD.

The cumulative biomethane production process was analyzed using three different biokinetic models:
the Gompertz model, the Weibull model, and the logistic model. Among the differently treated sludge
samples, the highest biomethane yield and the highest product formation rate were observed in the samples
subjected to the combined MW + MNP treatment when the metal nanoparticles remained in the system
during the fermentation process. In this case, the biomethane production potential increased by 52%,
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while the product formation rate increased by 85% (390 mL CH4/gVS and 37 mL CH4/gVS/day, respectively)
compared with the control sample.

During the dielectric measurements, within the investigated frequency range of 200-2400 MHz, the
maximum value of relative permittivity (¢') gradually decreased and shifted toward higher frequencies
as the fermentation process progressed. A strong correlation was established between the change in the
maximum permittivity values (A¢',,,) and the maximum product formation parameters (R,,,,) obtained
using the biokinetic models (R? > 0.98), confirming the potential applicability of the dielectric parameter-
based monitoring method for tracking fermentation processes.
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A katodos védelem alkalmazasanak vizsgalata magas hémérsékleten

Evaluation of Cathodic Protection Performance in High-Temperature Environments

Jankovics Péter, Kristof Tamds, Lukdcs Zoltan*®

Osszefoglalé

A katodos védelem széles korben alkalmazott korroziovédelmi eljards, amelynek az a lényege, hogy
a védendd objektumot egy egyenaramu tapegység negativ kimenetére kotjlk, a pozitiv kimenetre pedig
egy alkalmasan megvalasztott foldeléanddot csatlakoztatunk. A kialakulo elektrokémiai rendszer reduktiv
viszonyokat teremt a védett szerkezeten, ami az anddos oxiddcios folyamatok visszaszoritasaval jar; ez
a katodos védelem mechanizmusanak az alapja. A katddos védelmet elterjedten hasznaljak csévezetékek
kiils6, valamint tartalyok kiilsé és belsé korréziovédelmeére, tovabba kutak béléscséveinek védelmére.
Ez utébbi alkalmazdsban az eredmények ellentmonddsosak, szamos esetrdl tudunk, amikor a latszolag
jol beallitott katodos védelem ellenére a kutak béléscsoveinek alsé szakasza (a kuttalp) jelentés mérték(
kiilsé oldali korréziot szenvedett, és a kutat fel kellett hagyni. Ezek az esetek ravilagitottak arra a tényre,
hogy nagyon keveset, joforman semmit nem tudunk arrél, hogy a kuttalpaknal uralkodo fizikai-kémiai
kortilmények (200 °C hémérséklet, 200-500 bar nyomas, magas szén-dioxid-, klorid- és kén-hidrogén-
tartalmu formacids vizek) mellett milyen védelmi kritériumok alkalmazhatoak. Tovabbi probléma, hogy
az elektrokémiai rendszerek kinetikajanak hémérsékletfiiggése joval nehezebben tanulmanyozhato, mint
egyéb kinetikai rendszerek esetében, ami tovabbi mddszertani korlatokat jelent a kérdés vizsgalataban.
A PE Mérnoki Karanak Korrozids Kutatécsoportjaban korabban sikeres mddszertani kutatasokat végeztiink
abbdl a célbol, hogy olyan kinetikai kritériumot fejlessziink, amely képes a katdodos védelmet mindsiteni.
Ezen kisérleti modszertan felhasznalasaval vizsgaltuk 6tvozetlen acélmintak katdédos védelmének
hatékonysdagat 80 °C hémérsékleten, kiilonboz6 agresszivitdsu oldatokban. Az eredmények alapjan
amodszertan és a korabban alkalmazott katodos védelmi kinetikai kritérium ezen kortilmények kozott is
alkalmas a védettség megallapitasara.

Koszonetnyilvanitds

A 2025-2.1.1-EKOP-2025-00029/81 szami. projekt a Kulturdlis és Innovdcids Minisztérium Nemzeti Kutatdsi,
Fejlesztési és Innovicids Alaphdl nyujtott tamogatdsdval, a 2025-2.1.1-EKOP pdlydzati program finanszirozdsdban
valosult meg.

Summary

Cathodic protection (CP) is a widely applied corrosion mitigation technique. Its fundamental principle
involves connecting the structure to be protected to the negative terminal of a direct current (DC) power
supply, while a suitably selected groundbed anode is connected to the positive terminal. The resulting
electrochemical system establishes reductive conditions on the protected structure, which leads to the
suppression of anodic oxidation processes; this forms the mechanistic basis of cathodic protection. CP is
extensively utilized for the external corrosion protection of pipelines, the internal and external protection of
storage tanks, as well as the protection of well casings. In the latter application, however, the outcomes are
often contradictory. There are numerous documented cases where, despite apparently well-calibrated CP
systems, the lower section of the well casing (the well bottom) suffered severe external corrosion, leading to
the abandonment of the well. These failures highlight the fact that there is a significant lack of knowledge
regarding the applicable protection criteria under the extreme physico-chemical conditions prevailing
at the bottom of the wells (temperatures of 200°C, pressures of 200-500 bar, and formation waters with
high concentrations of carbon dioxide, chlorides, and hydrogen sulfide). A further complication is that the
temperature dependence of electrochemical reaction kinetics is considerably more difficult to study than
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that of other kinetic systems, imposing additional methodological constraints on the investigation of this
issue. The Corrosion Research Group at the Faculty of Engineering of PE has previously conducted successful
methodological research aimed at developing a kinetic criterion capable of qualifying the effectiveness
of cathodic protection. Utilizing this experimental methodology, we investigated the effectiveness of the
cathodic protection of unalloyed carbon steel samples at 80°C in solutions of varying corrosivity. The
results indicate that both the methodology and the previously applied CP kinetic criterion are suitable for
determining the state of protection under these conditions as well. Project no. 2025-2.1.1-EKOP-2025-
00029/81 has been implemented with the support provided by the Ministry of Culture and Innovation of
Hungary from the National Research, Development and Innovation Fund, financed under the 2025-2.1.1-
EKOP funding scheme.



Természetes hatéanyagok szelektiv rakellenes
hatasanak vizsgalata jel6lésmentes optikai bioszenzorokkal

Investigation of the selective anti-cancer effect
of natural active compounds using label-free optical biosensors

Beatrix Péter®, Tim Ausbiittel*’, Nikolett Kanyo®, Péter Jod*, Kinga Toth®, Zoltdn Szittner™, Inna
Szekdcs®, Szilvia Bosze*®, Gabor M. Kovdacs®’, Imre Boldizsar®®, Robert Horvath®®

Osszefoglalé

A természetes eredet(i kis molekuldk kiemelked6 szerepet jatszanak a daganatellenes gyogyszerek
fejlesztésében, igy Uj megkozelitést jelenthetnek a terapias lehet6ségek szamara. A jelolésmentes
bioszenzorokon alapulé modszerek lehetévé teszik a bioaktiv vegyliletek €16 sejtekre gyakorolt
hatasanak valos idejli vizsgalatat, igy a hagyomanyos végpontméréseknél részletesebb informaciot adnak
a sejtadhéziorol, a sejtvandorlasroél és a jelatviteli folyamatokrol. A jelélésmentes optikai mdédszerek —
példaul a rezondns hullamvezetd rdcs (RWG) technolodgia és a digitalis holografikus mikroszkopia — nagy
érzékenységgel teszik lehetévé a sejtadhézid valds idejli vizsgalatat.

A sejtadhézié kulcsfontossagu folyamat a sejtek ndvekedésében, osztéddsaban, mozgasdban és
ezdaltal hozzajarulhat ezen folyamatok szabdlyozdsahoz. Sejtjeink expresszalnak olyan receptorokat,
amelyek az extracellularis matrix komponenseit, igy példdul a fibronektint ismerik fel, és ez a felismerés
célpont. [1], [2], [3], [4]

Kutatdsunk célja annak vizsgdlata volt, hogy kiiléonb6zé lignanok — koztiik deoxipodofillotoxin (DPT),
angeloyl-podofillotoxin (APT) és anhydropodorhizol (AHP) —, valamint ezeket tartalmazo névényi kivonatok
A vizsgélatba tovabbi, szerkezetileg eltérd természetes metabolitokat is bevontunk, 6sszesen 11 izolalt
vegyliletet és 4 nyers kivonatot vizsgaltunk. Kimutattuk, hogy a HeLa sejtek fibronektinen torténd
valtja ki. Ezzel szemben a balanofonin és a vermelhotin vélekedésiink szerint kozvetleniil a sejtek
integrinjeihez kapcsolodva fejtik ki adhéziogatld hatasukat. Ez a megkozelités hatékony eszkozt nyujt
a bioaktiv természetes vegytliletek gyors el¢szlirésére, lehetéve téve a tovabbi vizsgalatok szempontjabol
relevans hatéanyagjeloltek azonositasat. [5]
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Summary

Natural small molecules play a prominent role in the development of anticancer drugs and may therefore
represent a new approach to therapeutic options. Label-free biosensor-based methods enable real-time
analysis of the effects of bioactive compounds on living cells, providing more detailed information on cell
adhesion, cell migration, and signal transmission processes than traditional end-point measurements.
Label-free optical methods—such as resonant waveguide grating (RWG) technology and digital holographic
microscopy—enable real-time analysis of cell adhesion with high sensitivity.[1], [2], [3], [4]

Cell adhesion is a crucial process in cell growth, division, movement, and differentiation, and thus also in
tumor metastasis. Modulating the adhesion properties of cells can therefore contribute to the regulation
of these processes. The receptors expressed by our cells recognize components of the extracellular matrix,
such as fibronectin, and this recognition can lead to cell adhesion. Fibronectin is a promising therapeutic
target for tumor progression.

The aim of our research was to investigate how various lignans—including deoxypodophyllotoxin (DPT),
angeloyl-podophyllotoxin (APT), and anhydropodorhizol (AHP)—as well as plant extracts containing these
compounds influence the adhesion of cancerous and healthy cells to fibronectin.[3], [5]

In addition, we involved other structurally diverse natural metabolites in the study, examining a total of
11 purified compounds and 4 crude extracts. We demonstrated that the inhibition of HeLa cell adhesion
to fibronectin is mediated by the interaction of deoxypodophyllotoxin and angeloyl-podophyllotoxin with
fibronectin. In contrast, balanophonin and vermelhotin, according to our opinion, express their adhesion-
inhibiting effects by binding directly to the cells’ integrins. This approach provides an effective method
for the rapid screening of bioactive natural compounds, enabling the identification of candidate active
compounds relevant for further studies.[5]
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SARS-CoV-2 S1 fehérje és integrinek kélcsonhatasanak
kinetikai vizsgalata éldsejtes, jelolésmentes optikai bioszenzorral

Kinetic Analysis of SARS-CoV-2 S1
—Integrin Binding Using Live-Cell Label-Free Optical Biosensing

Kanyo Nicolett®®, Borbely Krisztina®, Péter Beatrix®, Kovdcs Kinga Dora®’,
Balogh Anna®, Magyarddi Beatrix®®, Kurunczi Sandor®®, Székdcs Inna®”, Horvdth Robert®®

Osszefoglalé

A SARS-CoV-2 virus sejtekbe torténé bejutdsa elsé¢sorban az ACE2 receptorhoz valo kdtédésen keresztiil
torténik, azonban egyre tobb bizonyiték utal arra, hogy alternativ kot6dési utvonalak is 1éteznek. A virus
tiskefehérjéjének S1 alegysége egy Arg-Gly-Asp (RGD) motivumot tartalmaz, amely lehet6vé teheti az
RGD-felismerd integrinekhez valo kotédést, kiilondsen ACE2-negativ sejtek esetében.

Munkdankban a SARS-CoV-2 S1 fehérje és integrinek kozotti kolcsonhatast vizsgaltuk é16 HeLa sejtek
alkalmazasaval egy rezondns hulldmvezet6 racs (RWG) elven mikddo, jelolésmentes optikai bioszenzor
segitségével. A mddszer lehetévé teszi a sejtek tapaddsanak valds idejl kdvetését, igy kvantitativ informadcio
nyerhet6 a ligand-receptor kélcsonhatdsok kinetikajarol. A mérések soran S1 fehérjével bevont feliileteken
vizsgéltuk a sejtek tapaddsi kinetikajat, valamint kompetitiv gatlasi kisérleteket végeztiink oldott S1 fehérje
jelenlétében.

A kapott adatok alapjan kinetikai modellezést alkalmaztunk az integrin—S1 kolcsénhatdas disszocidcios
allanddjanak meghatarozdsara. A modell és a gatlasi kisérletek eredményei alapjan a kolcsonhatas effektiv
disszociacios dllanddja a mikromolos tartomdnyba esik. Eredményeink azt is jelzik, hogy a feliiletre
immobilizalt S1 fehérjéknek koriilbeliil egyharmada marad funkciondlisan hozzaférhet6 az integrinek
szamara.

Az eredmények alatdmasztjak, hogy az integrinek potencidlis alternativ kot6dési utvonalat biztosithatnak
a SARS-CoV-2 szdmadra, valamint demonstraljak a jelolésmentes optikai bioszenzorok alkalmazhatdsagat
a virus—sejt kélcsonhatdsok kvantitativ vizsgalatdban.

Summary

SARS-CoV-2 cell entry is primarily mediated by the interaction between the viral spike protein and the
ACE2 receptor. However, increasing evidence suggests that alternative attachment pathways may also
contribute to viral entry. The S1 subunit of the spike protein contains an Arg—Gly—Asp (RGD) motif that
may enable binding to RGD-recognizing integrins, especially in ACE2-negative cells.

In this study, we investigated the interaction between the SARS-CoV-2 S1 protein and integrins using live
HeLa cells and a label-free optical biosensor based on resonant waveguide grating (RWG) technology. This
method enables real-time monitoring of cell adhesion, providing quantitative information about ligand-
receptor interaction kinetics. Adhesion kinetics were measured on S1-coated surfaces, and competitive
inhibition assays were performed using soluble S1 protein.
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Kinetic modeling of the experimental data was applied to estimate the dissociation constant of the integrin—
S1interaction. The results indicate an effective dissociation constant in the micromolar range. Furthermore,
the analysis suggests that approximately one-third of the immobilized S1 molecules remain functionally
accessible for integrin binding.

These findings support the existence of an integrin-mediated alternative interaction pathway for SARS-
CoV-2 and demonstrate the capability of label-free optical biosensors to quantitatively investigate virus—host
interactions under physiologically relevant conditions.
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Hidrogén el6allitasa Li-ion akkumulatorbol szarmazé hulladékok tjrahasznositasaval

Hydrogen production by recycling Li-ion battery waste

Kis-Ivin Alex®, Zsinka Viktdria’, Miskolczi Norbert”, Ningbo Gao”, Cui Quan”

Osszefoglalé

A fosszilis energiahordozok felhaszndalasanak és a kornyezetbe keriilt karos anyagok mennyiségének
csokkentése miatt egyre nagyobb jelentéséggel birnak az akkumulatorok. A Li-ion akkumuldtorok széles
korben alkalmazott energiataroldk, melyek felhaszndaldsa jelentésen névekszik. A Li-ion akkumulatorok
elektrodjainak pirometallurgiai és hidrometallurgiai modszerekkel végzett ijrahasznositasat széles korben
vizsgdljak, ugyanakkor a benniik 1évé egyéb alkotok tovabbi felhasznaldsaval csak kevesen foglalkoznak.
Ilyen tobbek kozott az akkumulatorokban 1év6 szeparatorfolia is. A kiilonboz6 teriileteken alkalmazott Li-ion
akkumulatorok dsszetétele jelentésen kiillonbozik. Els6sorban a benniik 1év6 dtmenetifémek mennyisége
eltérd. Kutatomunkdank soran Li-ion akkumulatorokbol szarmazo szeparatorfolia és elektrédok hidrogéncélu
értéknovelt ujrahasznositasaval foglalkoztunk. Kiillénb6zé alkalmazasokbol szarmazé Li-ion akkumulatorok
elektrédjaibol olyan katalizatorokat allitottunk eld, melyek elényosen alkalmazhatdk a szeparatorfolia
hidrogénné és egyéb szénhidrogénekke torténd atalakitdsaban. Az alapanyagokat laboratoriumi elgazosito
reaktorban vizsgaltuk magas hémérsékleten. A katalizatorok aktivitasa és a termékek hidrogéntartalma
nagymeértékben fliggott a Li-ion akkumuldtorok szarmazasatol és azok dsszetételétdl.

Koszonetnyilvanitds
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Summary

Due to reduction of fossil energy sources and the amount of harmful substances released into the
environment, batteries have great important. Li-ion batteries are widely used energy storage devices, the
use of which is increasing significantly. The pyrometallurgy and hydrometallurgy recycling of electrodes
obtained from Li-ion batteries are widely investigated, but only a few are concerned with the further use of
other components in them. Among these the separator foil in batteries looks key. The composition of Li-ion
batteries used in different areas differs significantly. Primarily, the amount of transition metals is different
in them. During this work, the value-added recycling of separator foil and electrodes from Li-ion batteries
for hydrogen purposes was investigated. Catalysts were synthetized from electrodes of Li-ion batteries
used in different applications. Catalysts can be advantageously used in the conversion of separator foil
into hydrogen and other hydrocarbons. The raw materials were tested in a laboratory gasification reactor
at high temperatures. The activity of the catalysts and the hydrogen content of the products depended
largely on the origin of the Li-ion batteries and their composition.
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Precizitasorientalt hibridmodell alkalmazasa tobbcélu optimalizalasban

Reliability oriented hibrid model in multiobjective optimization
Kiss Bendeguz’, Szildgyi Botond”

Osszefoglalo

A modern vegyészmérnoki gyakorlat szerves részét képezik a fizikai alapokon nyugvd, részletes
termodinamikai és (reakcio)kinetikai 0sszefliggéseket tartalmazo nagy pontossagu folyamatmodellek
haszndlata. Ezek a tervezési fazisban, a késziilékek méretezésén tul a folyamatok optimadlis miikddtetésében
is kulcsszerepet jatszanak. A modellalapt irdnyitds gyorsabb zavardskompenzaciot és biztonsagosabb
uzemet tesz lehetévé. Ugyanakkor a pontossag és megbizhatdsag mértéke egyenesen aranyos a szamitasi
igénnyel, igy a komplex mechanisztikus modellekkel végzett valds idejli irdnyitas csak széls6séges esetekben
kivitelezhetd. A szamitasi koltség az optimadlis tervezésnél is kritikus: egyes optimalizaldsi feladatok
futasi ideje napokra vagy hetekre is nytlhat. Kompromisszumként (elsésorban az irdnyitastechnikdban)
gyakran alkalmaznak fekete doboz modelleket, amelyek el6zetes adatokbdl tanulva képesek kivaltani az
id6éigényes mechanisztikus szamitdsokat. Ezekben azonban altaldban hidnyoznak a fizikai 6sszefliggések,
ezért megbizhatosaguk sem garantalt [1]. Az el6adds célja egy olyan, az irodalombdl ismert statisztikai és
mechanisztikus megkozelitéseket 6tvozd hibrid modellezési keretrendszer bemutatasa, amely kihaszndlja
a fekete dobozok kinalta szamitasi kapacitds-megtakaritast az elvart pontossag megérzése mellett [2].

A miikodés sordn parhuzamosan kapcsolunk egy mechanisztikus modellt és egy regresszios neurdlis halot,
ahol minden egyes bemenetet egy pontossagorientalt réteg ellendriz. Ha a réteg becslése szerint a regresszio
megfeleléen pontos lesz, a komplex szimuldciot kikeriiljiik a neurdlis haldval, ellenkezé esetben viszont
visszatériink az eredeti mechanisztikus modell alkalmazésahoz. Igy elérhets, hogy a konnyen becstilhetd
pontoknal ne terheljiik a rendszert bonyolult szimuldciokkal, mik6zben sziikség esetén tovabbra is a fizikai
modellre tAmaszkodunk. A cél tehat nem a fizikai modell teljes helyettesitése, hanem a déntéshozatal
felgyorsitasa ugy, hogy annak tovabbra is szerves részét képezze a mechanisztikus leiras.

Az alkalmazdas soran az offline tanitds helyett minden egyes optimalizdlds sordn elmentettiik
amechanisztikus modell bemenet-kimenet adatpdarjait. Ezaltal nem generaltunk kiilén el6képzést szolgalod
adatpontokat, hanem a dontéshozatal kdzben sziilet§ eredményeket hasznositottuk, kikertilve az el6képzési
fazist. Ez lehet6vé tette a tanitéadathalmaz folyamatos frissitését és a statisztikai modellek iterativ
fejlesztését. Az igy elért adaptiv miikodés révén a hibrid modell regresszidja egyre szélesebb bemeneti
tartomdanyban valt képessé pontos predikcidkra. Az eléaddson egy egyensulyra vezetd enzimreakcid tébbcélu
optimalizdlasan keresztiil mutatjuk be a keretrendszer teljesitéképességét. Kiilonhozo célfiiggvények és
kényszerfeltételek mellett is azt tapasztaltuk, hogy a hibrid megoldds 1ényegében olyan pontosan teljesitett,
mint mechanisztikus tarsa, mikézben a szamitadsok ~40%-at dltalanossaghan a regresszios komponens
végezte. A b6viil6 és diverzifikaltabb adathalmaznak kdszonhet6en a regresszid az iteraciok soran egyre
nagyobb aranyban volt képes kivaltani az eredeti szimulaciot.

Summary

The use of high-fidelity process models based on physical principles, incorporating detailed thermodynamic
and (reaction) kinetic relationships, is an integral part of modern chemical engineering practice. These
models play a key role not only in the design phase and equipment sizing but also in the optimal operation
of processes. Model-based control enables faster disturbance rejection and safer operation. However, the
level of accuracy and reliability is directly proportional to the computational demand; thus, real-time
control using complex mechanistic models is feasible only in extreme cases. Computational cost is also
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critical in optimal design, where the runtime of certain optimization tasks can extend to days or weeks. As a
compromise (primarily in control engineering) black-box models are frequently applied. These learn from
prior data and can bypass time-consuming mechanistic calculations. However, these generally lack physical
relationships, and thus their reliability is not guaranteed [1]. The objective of this work is to introduce
a hybrid modeling framework, known from the literature, which combines statistical and mechanistic
approaches. This framework leverages the computational savings offered by black-box models while
maintaining the required accuracy [2]. During operation, a mechanistic model and a regression neural
network are connected in parallel, where every input is verified by an accuracy-oriented layer. If this
layer estimates that the regression will be sufficiently accurate, the complex simulation is bypassed using
the neural network; otherwise, the system reverts to the original mechanistic model. This ensures that
the system is not burdened with complex simulations for points that can be easily estimated, while still
relying on the physical model when necessary. The goal, therefore, is not the complete replacement of
the physical model, but rather the acceleration of decision-making such that the mechanistic description
remains an integral part of it. In this application, instead of offline training, the input-output data pairs of
the mechanistic model were saved during each optimization. Consequently, no separate data points were
generated for pre-training; instead, results produced during the decision-making process were utilized,
bypassing the pre-training phase. This allowed for the continuous updating of the training dataset and the
iterative development of the statistical models. Through the resulting adaptive operation, the regression
of the hybrid model became capable of accurate predictions over an increasingly wide input range. In
this study, we demonstrate the performance of the framework through the multi-objective optimization
of an equilibrium-limited enzymatic reaction. Even with various objective functions and constraints, we
found that the hybrid solution performed essentially as accurately as its mechanistic counterpart, while
approximately ~40% of the calculations were generally handled by the regression component. Thanks to
the expanding and more diversified dataset, the regression was able to bypass the original simulation in
an increasing proportion of cycles throughout the iterations.
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A mikroalga-kutatas uj horizontjai:
a precizids biotechnologiatol a kérforgasos gazdasagig

New horizons in microalgae research:
from precision biotechnology to circular economy

Kiss Bernadett, Németh Aron’

Osszefoglalé

A 21. szdzad globdlis kornyezeti és gazdasagi kihivasai — nevezetesen az antropogén klimavaltozas, az
élelmezésbiztonsag és a fosszilis eréforrasok kimeriilése — siirgetévé teszik a fenntarthato, bioalapu
megoldasokra vald attérést [1]. Ezen a teriileten a mikroalgdk mint ,harmadik generaciés” alapanyagok
kaptak kozponti szerepet. A korai kutatdsok fékuszaban allé biolizemanyag-el6allitdst napjainkban
felvaltotta a biorefinery (biofinomitd) koncepcio, amely a korforgdsos gazdasag elveit kdvetve a teljes
biomassza értékesitésére torekszik [2]. A modern molekuldris bioldgiai eszk6zok 4j tavlatokat nyitottak
a specifikus anyagcsere-utak modositdsaban [3], lehet6vé téve nagy értékl bioaktiv vegyiiletek, példaul
polikatalizatorok, specidlis lipidek és rekombindns fehérjék célzott termelését. Jelen eléadds a legtjabb
kutatasi trendeket elemzi, kitérve a mikroalgdk szerepére a szén-dioxid-megkotésben és a fenntarthato
mezégazdasagi biostimulatorok fejlesztésében [4].

Summary

The global environmental and economic challenges of the 21st century—notably anthropogenic climate
change, food security, and the depletion of fossil resources—necessitate an urgent transition toward
sustainable, bio-based solutions. In this field, microalgae have taken center stage as ,third-generation”
feedstocks. The focus on biofuel production that characterized early research has now been superseded by
the biorefinery concept, which follows the principles of the circular economy to strive for the full valorization
of the entire biomass. Modern molecular biology tools have opened new horizons in modifying specific
metabolic pathways, enabling the targeted production of high-value bioactive compounds such as poly-
catalysts, specialized lipids, and recombinant proteins. This presentation analyzes the latest research
trends, including the role of microalgae in carbon capture and the development of sustainable agricultural
biostimulants.
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Elszenesitéssel el6kezelt biomassza
elgazositasa biochar jelenlétében a CO,-kibocsatas csokkentése érdekében

Gasification of carbonized biomass in the presence of biochar to reduce CO, emissions

Kollar Adél, Zsinka Viktoria, Miskolczi Norbert”

Osszefoglalé

A biomassza-hulladékok ujrahasznositasa napjaink egyik kiemelt kutatasi teriilete. Eves szinten tbb
millidrd tonna biomassza-hulladék keletkezik, amelyek értékesebb termékekkeé torténd atalakitdsa nemcsak
kornyezetvédelmi, hanem energetikai szempontbdl is fontos. A biomassza pirolizisével és elgdzositdsaval
hidrogén és értékes szénhidrogének allithatok els, amelyek megfelel$ koriilmények kdzott integralhatok
meglévo értéklancokba, és azokbol nemcsak energia, hanem egyéb vegyipari termékek allithatok eld.
A biomassza pirolizise és elgdzositdsa a legtobb esetben CO,-neutralisnak tekinthet6. Az eljaras
technoldgiai-gazdasagi jellemzdi a biomassza feldolgozasa soran keletkezett CO, csokkentésével tovabb
javithatok. Ennek egyik modja az alapanyagok el6kezelése és a CO, megkotése. Kutatbmunkank sordn
a mez6gazdasagi biomassza elszenesitéssel kombindlt elgdzositasat vizsgaltuk biochar jelenlétében.
Kimutattuk, hogy az alkalmazott kisérleti elrendezésnél a biochar elény6sen alkalmazhat6 CO, megkoteseére,
illetve CO,-hordozoként a szaraz reformalasi reakciok elsegitése céljabol. Ezzel a technologiai megoldassal
a reakcioban keletkezett CO, in situ felhaszndldsan keresztll akar teljes mértékben megsziintethetd
abiomasszabol keletkezd CO,-emisszio. Tovabba a CO, hidrogénne és szén-monoxidda torténd atalakitasaval
a szintézisgaz-hozam tovabb novelhetd.

Koszonetnyilvanitds

A 2020-2.1.1-ED-2024-00335 szdmu projekt a Kulturdlis és Innovdcids Minisztérium Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési
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palyazati program finanszirozdsdaban valosult meg.

Summary

Recycling of biomass waste is one of the most important research areas. Billions of tons of biomass waste
are generated annually, and its transformation into more valuable products is important not only from
environmental but also energetic aspects. Hydrogen and valuable hydrocarbons can be produced by
pyrolysis and gasification of biomass, which can be integrated into existing value chains under appropriate
conditions and can be used to produce not only energy but also other chemicals. Pyrolysis and gasification
of biomass can be considered CO, neutral in most cases. The technological and economic characteristics of
the process can be further improved by reducing the CO, generated during biomass gasification. One of the
possible ways is to pre-treating the raw materials and capture the CO,. During this work, the gasification of
agricultural biomass combined with carbonization in the presence of biochar was investigated. It was found,
that biochar can be advantageously used for CO, capture and as a CO, carrier to promote dry reforming
reactions. The CO, emissions from biomass can be completely eliminated through the in-situ use of the
CO, generated in the reaction with this technological layout. Furthermore, the synthesis gas yield can be
further increased by converting the CO, into hydrogen and CO.
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Rontgentomografias eljaras mint komplex technologiai fejlesztési eszkoz

X-ray Tomography as a Complex Technological Development Tool

Dr. Kovacs Andras’

Osszefoglalé

A roéntgentomografids mérési eljards ma mar nem pusztan képalkoto technika, hanem az anyagszerkezet
meélyebb megértését és a célzott technologiafejlesztést tAimogaté komplex anyagfejlesztési eszkoz.
A modszer roncsoldsmentes modon teszi vizsgalhatova a belsé porusszerkezetet, az inhomogenitasokat,
a zarvanyokat és a cellaszerkezet térbeli eloszlasat, igy kozvetlen kapcsolat teremthet6 a gyartasi
paraméterek, a mikroszerkezet és a makroszkopikus tulajdonsagok kozott. Az alkalmazott kutatasok
alapjan a komputertomografia nemcsak a szerkezeti hibak feltardsara alkalmas, hanem a hulladékalapa
polimerek mindsitésében, a habositott rendszerek optimalizdlasdban, a cement- és geopolimeralapu
anyagok porusrendszerének elemzésében, valamint az ipari felhasznalhatésag elérejelzésében is
kulcsszerepet jatszik. Ezaltal a rontgentomografia a korszert anyagfejlesztésben olyan integralé analitikai
platformként jelenik meg, amely a szerkezet-technoldgia—tulajdonsag kapcsolat feltdrdsan keresztiil
kozvetleniil timogatja 1j, nagyobb teljesitmény( és fenntarthatébb anyagrendszerek fejlesztését.

Summary

X-ray computed tomography is no longer merely an imaging technique. Rather, it is a complex materials
development tool that supports a deeper understanding of material structure and enables targeted
technological innovation. The method makes it possible to examine internal pore structure, inhomogeneities,
inclusions, and the spatial distribution of cellular architectures in a non-destructive manner, thereby
establishing a direct link between processing parameters, microstructure, and macroscopic properties.
Based on the presented applied research, computed tomography is suitable not only for detecting structural
defects, but also plays a key role in the qualification of waste-based polymers, the optimization of foamed
systems, the analysis of pore networks in cement- and geopolymer-based materials, and the prediction of
industrial applicability. In this way, X-ray computed tomography emerges in modern materials development
as an integrating analytical platform that, through revealing the structure—technology—property relationship,
directly supports the development of new, higher-performance, and more sustainable material systems.
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Szelektiv fényateresztést és viztaszito
feliileti tulajdonsagot mutaté nanoszerkezetii bevonatok fejlesztése

Development of nanocoatings with selective
light transmission and water-repellent surface properties

Kovdcs Kinga’®, Zambo Ddniel®°, Horvolgyi Zoltan®', Albert Emdéke®

Osszefoglalé

A nap energidjanak elektromos formdban valé hasznositasara a fotovoltaikus hatdson alapuld napelemek
megoldast nyujtanak. A napelemek hatékony mtikodése félvezet6 technologian, a tiltott sav és a beérkezd
fény energidjanak relativ nagysagan mulik. A termdlis energiaként disszipdlodo energiaveszteségek
a napelemek hatékonysagat csokkentik, igy célszer a napelemekre beérkezé, héként disszipalddo fény
intenzitdsanak csokkentése. A kutatds célja a napelemekre érkez6 fény spektrumanak kontrollalasa,
valamint az ontisztulo tulajdonsag kialakitasa viztaszito feliileti tulajdonsagon keresztiil, transzparens
szilard hordozéra kialakitott nanobevonatok segitségével. A kisérleti munkat megeléz6en vékonyréteg
optikai modellek segitségével meghataroztuk a bevonatok célkitlizésnek megfelelé optimalis optikai
tulajdonsagait, majd megfelel6 anyagi rendszer kivalasztasa utan, a kisérleti munka soran kialakitottuk
és jellemeztiik a tobbrétegli nanobevonatokat.

Koszonetnyilvanitds
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Summary

Solar cells based on the photovoltaic effect provide a solution for harnessing the sun in electrical form. The
efficient operation of solar cells depends on semiconductor technology, the relative magnitude of the band
gap and the energy of the incoming light. Energy losses dissipated as thermal energy reduce the efficiency
of solar cells, so it is advisable to reduce the intensity of the light dissipated as heat entering the solar cells.
The aim of the research is to control the spectrum of light arriving at solar cells and to develop self-cleaning
properties through water-repellent surface properties using nanocoatings formed on a transparent solid
substrate. Prior to the experimental work, the optimal optical properties of the coatings are determined
using thin-film optical models, and then the appropriate material system is selected and the multilayer
nanocoatings formed during the experimental work.
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Immunszorbens vizsgalatok fehérjekomponenseinek fejlesztése

Development of protein components for immunosorbent assays

Kovdcs Noémi, Jankovics Hajnalka®

Osszefoglalé

Az immunabszorbens vizsgalatok olyan specifikus immunanalitikai mdédszerek, amelyek f6ként antitesteket
és antigéneket haszndlnak a célmolekuldk kimutatasdhoz, esetleg mennyiségi meghatarozasahoz.
A vizsgalatok két fontos csoportjat az ELISA-tesztek (Enzyme-Linked Immunosorbent Assay) és
a lateralis dramlasu tesztek (Lateral Flow Assay, LFA) alkotjak, amelyeket els6sorban a diagnosztikdban,
az élelmiszer-biztonsagi vizsgalatokban és a kutatdsban haszndlnak, példdul hormonok, antitestek és
virusok kimutatdsara.

Miikodésiik alapja az antigén-antitest kolcsonhatds, amelyet kihaszndlva a detektdlashoz hasznalt
szelektiv érzékelémolekuldkat (immunszorbenseket) egy szildrd hordozohoz vagy feliilethez rogzitik, igy
ezek lokalizaltan képesek megkdtni a mintdban talalhaté célmolekulat. Ez az eredmény pedig kiillonbozd
modszerekkel kimutathato. Az ELISA- és az LFA-tesztek esetén a detektaldshoz gyakran egy masodlagos
antitestet hasznalunk, amely a tormaperoxiddz enzimhez (HRP) kapcsolodik. A HRP-enzim képes katalizalni
eredményeinek egyszer, kolorimetrids detektalasat.

Az ELISA- és LFA-tesztek fehérjekomponenseinek el6allitdsa komoly kihivast jelent a gyakorlatban.
A sziikséges immunglobulin antitestek gyartdsa bonyolult és koltséges, mivel méretiik nagy, szerkezetiik
pedig bonyolult az 6ket felépité négy, diszulfidhid-kotésekkel 6sszekapcsolt polipeptidlancnak
koszonhetéen. Emellett a detektdldshoz haszndlt HRP-enzim eldallitdsa sem egyszer(, hiszen szerkezete
szintén diszulfidhid-kotéseket tartalmaz, tovabba bioldgiai aktivitasahoz tobb kofaktorra is sziiksége
van. Kutatdsom célja olyan ELISA- és LFA-tesztekben hasznalhato fehérjekomponensek létrehozasa,
amelyek felhaszndlasaval egy olyan modellrendszert fejleszthetek, amelyben a célmolekula kimutatasahoz
immunglobulinok helyett egyszer(ibben eldallithaté egydoménes antitesteket, a HRP-enzim helyett pedig
a kevéshé kofaktorfiigg APEX2 szdjaperoxidazt haszndlom. Munkdm sordn olyan rekombinans fehérjéket
terveztem, amelyek bakteridlis titon, egyszerten, olcson, akar nagy hozammal, bioldgiailag aktiv formaban
eléallithatdk, tovabba nikkel-affinitds kromatografiaval egyszeriien tisztithatok.

Summary

Immunoassays are specific immunological analytical methods that primarily use antibodies and antigens
to detect, and in some cases quantify, target molecules. Two important groups of these assays are ELISA
tests (Enzyme-Linked Immunosorbent Assay) and lateral flow assays (LFA), which are primarily used in
diagnostics, food safety testing, and research, for example, to detect hormones, antibodies, and viruses.
Their principle of operation is based on antigen-antibody interaction; to facilitate detection, selective sensor
molecules (immunosorbents) are immobilized on a solid support or surface, enabling them to bind the
target molecule in the sample in a localized area, and the result can be detected using various methods.
In ELISA and LFA assays, a secondary antibody linked to horseradish peroxidase (HRP) is often used for
detection. The HRP enzyme is capable of catalyzing the oxidation of chromogenic substrate molecules,
which results in a color change, allowing for simple, colorimetric detection of the test results.

The production of protein components for ELISA and LFA tests poses a significant challenge in practice. The
production of the necessary immunoglobulin antibodies is complex and costly due to their large size and
complex structure. Furthermore, the production of the HRP enzyme used for detection is also not simple,
as its structure contains disulfide bonds and it requires several cofactors for its biological activity. The
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aim of my research is to create protein components suitable for use in ELISA and LFA assays, which I can
use to develop a model system in which [ employ single-domain antibodies—which are easier to produce
than immunoglobulins—for the detection of the target molecule, and APEX2 soybean peroxidase—which
is less cofactor-dependent—instead of the HRP enzyme. In my work, I designed recombinant proteins that
can be produced via bacterial expression in a simple, inexpensive, and high-yield process in a biologically
active form, and that can be easily purified using nickel affinity chromatography.
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A mechanokémiailag aktivalt kaolinit mikroszerkezeti
és morfologiai tulajdonsagai a puccolanos reaktivitas titkkrében

Microstructural and morphological properties of
mechanochemically activated kaolinite in the light of pozzolanic reactivity

Kristdfné Maké Eva, Oze Csilla, Kovics Margit, Pekker Péter

Osszefoglalo

Egyre nagyobb az érdekl6dés a mechanokémiailag aktivalt kaolin, mint a cement-kiegészit anyagokhoz
hasznalt korszerd puccolan irant. A jél meghatarozott szerkezet(i és morfologiaju, nagymértékben
puccolanos kaolinit-nanorészecskeék koltséghatékony eléallitasa azonban tovabbra is kihivast jelent, mivel

részletesen vizsgaltuk rontgendiffrakcioval, Fourier-transzformacios infravoros spektroszkopiaval,
nagy felbontasu transzmisszios elektronmikroszkdpiaval, szilard fazist magneses magrezonancia-
spektroszkdpidval, valamint a fajlagos feliilet meghatarozasaval. A puccoldnos reaktivitast a reaktiv
szilicium-dioxid-tartalom, a hidratalt pép korrigalt kémiailag kotott viztartalma (BW) és a kotéanyag
(amelyben a hagyomanyos portlandcement (OPC) 10%-4at aktivalt kaolinnal helyettesitettiik) 28 napos
nyomoszilardsaga alapjan jellemeztiik.

A mechanokémiai aktivalas els6 szakaszaban (2,2 Wh/g fajlagos energiaigényig) a kaolinit szerkezetének
torzuldsa és delamindacidja féként a (001) sik mentén ment végbhe, ami mérsékelt puccolanos reaktivitast
eredmeényezett, és a kot6anyag nyomaoszilardsaga nem érte el az OPC referenciaértékét. A masodik
szakaszban (2,2-6,7 Wh/g kozott) az aktivalas jelent6s szerkezeti leépiilést okozott a kaolinrétegek
belsejében a [1k0] irdnyok mentén, ami nagy puccolanos reaktivitdshoz vezetett, és a kotéanyag
nyomoszilardsaga nagyobb lett az OPC referencidndl. A harmadik szakaszban (6,7-20,3 Wh/g k6zott)
a kaolinit amorfizalodasanak mértéke mar nagyon lassan nétt, és egyre intenzivebb agglomeracio lépett
fel, ami a puccolanos reaktivitas fokozatos csokkenését okozta. Az energiafogyasztas minimalizaldsa és
a puccolanos aktivitds maximalizaldsa kozotti optimum elérésére egy 45 perces 6rlési folyamat (6,7 Wh/g)
bizonyult kelléen nagy reaktivitdsunak (12,2 g/100 g BW és az OPC referencia szilardsag 118%-a), amikor
a kaolinit mechanokémiai atalakulasat a belso rétegszerkezet szinte teljes amorfizacidja jellemezte. Itt
a reaktiv szilicium-dioxid-tartalom elérte a teljes SiO,-tartalom kozel 90%-at, valamint szamottevd volt
a négyes és 0tos koordindcids szamu aluminiumionok aranya.

Summary

There is a growing interest of mechanochemically activated kaolin as advanced pozzolan for supplementary
cementitious materials. The cost-efficient production of highly pozzolanic kaolinite nanoparticles with
well-defined structure and morphology, however, remains challenge due to the lack of understanding of
the mechanochemical deformation and amorphization sate of kaolinite on the micro- and nanoscale. In
this work, the structure and morphology of the mechanochemically activated kaolinite were thoughtfully
examined by X-ray diffraction, Fourier transform infrared spectroscopy, high-resolution transmission
electron microscopy, solid-state nuclear magnetic resonance spectroscopy, as well as by the determination
of the specific surface area. The pozzolanic reactivity was characterized by the reactive silica content, the
corrected chemically bound water content of hydrated pastes (BW), and the 28-day compressive strength
of binders, in which 10% of ordinary Portland cement (OPC) was substituted by activated kaolins.

In the first period of the mechanochemical activation (up to 2.2 Wh/g of specific energy demand), the
distortion and delamination of the kaolinite structure occurred along the (001) plane, which was insufficient
for the binder to achieve a higher compressive strength than the OPC reference due to the moderate
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pozzolanic reactivity. In the second period (between 2.2-6.7 Wh/g), the activation caused significant
structural degradation inside the kaolinite layers along the [#k0] directions, which resulted in an increase
in the compressive strength of the binder above the OPC reference value owing to the high pozzolanic
reactivity. In the third period (between 6.7-20.3 Wh/g), the degree of kaolinite amorphization increased
very slowly and increasingly intense agglomeration of particles occurred, which caused a gradual decrease
in the pozzolanic reactivity. To attain an optimal balance between minimizing energy consumption
and maximizing pozzolanic activity, a 45-min grinding process (6.7 Wh/g) proved to be highly reactive
(12.2 g/100 g BW and 118% of the OPC reference strength), when the mechanochemical deformation and
amorphization state of kaolinite can be characterized by the almost complete amorphization of the inner
layer structure, with a reactive silica content of nearly 90% of the total SiO, content and a significant four-
and five-fold coordinated aluminum environment.




Laboratoriumi méretii PGSS-berendezés fejlesztése
polietilén-glikol - ibuprofen modellrendszer segitségével

Development of a laboratory-scale PGSS apparatus
using a polyethylene glycol-ibuprofen model system

Luterdn Gergd, Arany Dora, Korosi Mdrton®

Osszefoglalé

A mikro- és nanoméret(i részecskék eléallitdsa fontos szerepet jatszik a modern ipar szamos teriiletén,
példaul az élelmiszeriparban, a gyégyszeriparban, a kozmetikumokban, valamint a festékek és polimerek
gyartdsaban. Magas hozzdadott érték( termékek esetében a szuperkritikus szén-dioxidot alkalmazo
eljarasok lehetdséget kindlnak szlik szemcsemeéret-eloszlasi mikronizalt termékek elallitasara.
A szerves olddszert nem haszndlo PGSS-technologia (Particles from Gas Saturated Solutions) méretndvelhetd
és folyamatos tizemmaddban is miikédtethetd [1, 2]. Az eljdrds sordn nagynyomasu szén-dioxid (CO,)
oldodik a mintaba, amely csokkenti a vizsgalt anyag olvadaspontjat és viszkozitasat, majd egy fuvokan
torténé hirtelen expanzié gyors megszilardulast és finom részecskék képzddését eredmeényezi.
Az lizemi paraméterek bedllitasat segiti a mikronizalni kivadnt anyag szén-dioxid nyomads alatti olvadasi
viselkedésének ismerete. Ezen megfontoldsokbol kiindulva elséként a tiszta, 3000 Da molekulatémegi
polietilén-glikol (PEG 3000) olvadasi hémeérsékletét hataroztuk meg 2,5-30 MPa nyomdstartomanyban.
A kisérletekbdl kapott eredmények jol illeszkedtek a szakirodalomban leirt tendencidkhoz, valamint
megfigyelhettiik a szén-dioxid olvadaspont-csokkentd hatdsat is [3]. Majd a PEG 3000 és a racém
ibuprofen kiilonb6z6 dsszetételli keverékének fazisegyensulyi viselkedését vizsgaltuk 10 MPa nyomdson.
Az eredmények alapjan valdszintsithetd, hogy a két komponens eutektikus rendszert alkot. Munkank célja
volt egy laboratériumi méreti PGSS-berendezés kialakitdsa és tizembe helyezése. A kialakitott késziilékkel
sikeresen megvalositottuk szuperkritikus szén-dioxid alkalmazasaval PEG 3000, PEG 6000, valamint 10%
ibuprofent tartalmazd PEG 3000 kompozit por el6allitasat. A berendezésen elvégzendd tovabbi fejlesztések
elsddleges célja a robusztusabb kialakitas és a vizsgalhato modellvegyiiletek korének kibdvitése.

Summary

The production of micro- and nanosized particles plays an important role in several areas of modern
industry, such as the food sector, pharmaceuticals, cosmetics, as well as in the manufacturing of paints and
polymers. In the case of high value-added products, supercritical carbon dioxide-based processes provide
the possibility to obtain micronized powders with a narrow particle size distribution. The PGSS (Particles
from Gas Saturated Solutions) technology does not use any organic solvents, and it can be scaled up and
operated in continuous mode [1, 2]. In this process, high-pressure carbon dioxide (CO,) dissolves into the
molten material, reducing its melting point and viscosity. Subsequent rapid expansion through a nozzle
results in fast solidification and the formation of fine particles. The adjustment of operating parameters
is facilitated by knowledge of the melting behavior of the material under pressurized CO,. Based on these
considerations, first we determined the melting temperature of pure PEG 3000 (polyethylene glycol with
a molecular weight of 3000 Da) in the pressure range of 2.5-30 MPa. As a result, we observed the melting
point depression effect of CO2, and our results fit well with the trends described for similar systems [3]. In
the next step, we investigated the phase equilibrium behavior of the PEG 3000-racemic ibuprofen system
at 10 MPa. The results suggest that the two components form a eutectic system. The aim of our work was
to construct and operate a laboratory scale PGSS apparatus. The system we built was capable of producing
powders from PEG 3000, PEG 6000, as well as PEG 3000 composites containing 10% ibuprofen. Further
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development of the apparatus primarily aims at a more robust setup and the expansion of the circle of
model compounds to be studied.
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Gépi lato platform fejlesztése tablettak mindségének vizsgalatara

Development of a machine vision platform for the quality assessment of tablets

Muadardsz Lajos, Mészdros Lilla Alexandra, Nagy Zsombor Kristof %

Osszefoglalé

A folyamatos gyogyszeripari gyartastechnologidk térnyerésével egyre nagyobb igény mutatkozik
aroncsoldsmentes, valés idejli mindségbiztositasi médszerek irant. Kutatasunk célja egy gépilatas alapu,
UV-megyvilagitast alkalmazo rendszer és egy felhaszndlobarat képelemz6 platform fejlesztése volt szilard
gyogyszerformdk hatéanyagtartalmanak (API) in-line meghatdrozasara. A mérérendszert egy atalakitott
3D-nyomtatobol, egy UV- és VIS-tartomdnyban is érzékeny ipari kamerabdl, valamint egy 365 nm-es UV-
lampdabol alakitottuk ki. A mérések kiértékelésére egy sajat fejlesztésti, drag-and-drop jellegt képelemz6
platformot hoztunk létre, amely programozasi tudds nélkil teszi lehetévé az automatizalt, valds idej
vizsgdlatot. A kisérletek soran 0—6 m/m% canrenone-hatéanyagtartalmu, mikrokristalyos celluloz alapta
tablettakat vizsgaltunk szallitészalagon (0,206 m/s sebességgel), 30 fps képalkotdsi frekvencia mellett. Az
eltér6 UV-abszorpcié miatt a tablettak feliiletén létrejové sziirkedrnyalatos intenzitaseloszlasokbdl kinyert
hisztogramokat részleges legkisebb négyzetek (PLS) regresszidés modellek bemeneteként hasznaltuk.
A prediktalt és névleges API-tartalom kozott kivalo linedris 0sszefiiggést kaptunk (RMSEC: 0,20 m/m%,
RMSECV: 0,24 m/m%, RMSEP: 0,27 m/m%), a 4 m/m%-os célkoncentracional a relativ predikciés hiba
minddssze 6,78% volt. A kifejlesztett rendszer gyors, nagy ateresztéképességii, roncsolasmentes és
koltséghatékony alternativat nyujt az API-tartalom in-line meghatdrozasara.

Summary

With the expansion of continuous pharmaceutical manufacturing technologies, there is an increasing
demand for non-destructive, real-time quality assurance methods. This research aimed to develop
amachine vision system using UV illumination and a user-friendly image analysis platform for the in-line
determination of the active pharmaceutical ingredient (API) content of solid dosage forms. The measurement
setup was built from a modified 3D printer, an industrial camera sensitive in both UV and VIS ranges, and
a 365 nm UV lamp. For data evaluation, a custom-developed, drag-and-drop image analysis platform
was created, enabling automated, real-time inspection without requiring programming skills. During
the experiments, tablets containing 0—-6 w/w% canrenone API and microcrystalline cellulose excipient
were investigated on a conveyor belt (0.206 m/s) with an imaging speed of 30 fps. Due to differences in
UV absorption, distinct grayscale intensity distributions appeared on the tablet surfaces. The extracted
histograms were used as inputs for partial least squares (PLS) regression models. A strong linear correlation
was found between the predicted and nominal API content (RMSEC: 0.20 w/w%, RMSECV: 0.24 w/w%,
RMSEP: 0.27 w/w%), with a relative prediction error of only 6.78% at the 4 w/w% target concentration.
The developed system provides a fast, high-throughput, non-destructive, and cost-effective alternative
for in-line API content prediction.
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A PHSRN-szinergiapeptid sejttapadasra gyakorolt
hatasanak vizsgalata valos idejii jelolésmentes technologiakkal

Investigation of the effect of the PHSRN synergy peptide
on cell adhesion using real-time label-free technologies

Beatrix Magyarodi®’, Kinga Déra Kovdcs®, Anna Balogh®’, Ildiko Szabd”,
Ferenc Vonderviszt?, Inna Szekdcs®, Szilvia Bosze?, Robert Horvdth

Osszefoglalé

Az extracelluldris matrix (ECM) egyik legfontosabb adhézids motivuma az RGD (Arg-Gly-Asp) szekvencia,
amely kulcsszerepet jatszik a sejtek ECM-hez valé tapadasaban. Ezenkiviil a fibronektin tartalmaz egy
masik rovid peptidszekvencidt, a PHSRN-t (Pro-His-Ser-Arg-Asn), amely az RGD jelenlétében szinergikusan
vizsgalatok kimutattdk, hogy az RGD-motivumok kozotti tavolsag csokkentése néveli a sejttapadast, azonban
ez a hatds egy bizonyos ponton telitédik. Kisérleteink azonban azt mutattdk, hogy ebben a telitett allapotban
a PHSRN jelenléte tovabb noveli a sejttapadast, ami tovabbi bizonyitékot szolgaltat az RGD és a PHSRN
kozotti szinergikus kélcsénhatasra.

hogyan befolydsolja a HeLa sejtek tapaddsat RGD-t és fibronektint tartalmazo feliileteken. A mérésekhez
jelolésmentes optikai bioszenzorokat és mechanikai erémérésen alapulé médszereket alkalmaztunk,
amelyek lehet6vé tették az €16 sejtek kvantitativ és valos idejli analizisét.

Vizsgalatunk kdzponti kérdése az, hogy a PHSRN — amikor szintetikus peptidként oldatban alkalmazzuk —
képes-e ugyanazt a szinergikus hatast kifejteni, mint amikor feliilethez immobilizalt formdban van jelen.

Summary

One of the most essential adhesive motifs of the extracellular matrix (ECM) is the RGD (Arg-Gly-Asp)
sequence, which plays a crucial role in cell attachment to the ECM. Additionally, fibronectin contains another
short peptide sequence, PHSRN (Pro-His-Ser-Arg-Asn), that synergistically enhances cell adhesion in the
presence of RGD, while on its own, it is insufficient to induce cell adhesion. Previous studies showed that
decreasing RGD spacing enhances cell adhesion, but this effect saturates beyond a certain point. However,
our experiments revealed that in this saturated state, the presence of PHSRN further increases adhesion,
providing additional evidence of the synergistic interaction between RGD and PHSRN.

Our research aims to investigate how various concentrations of PHSRN peptide, present in solution,
influence the adhesion of HeLa cells on surfaces expressing RGD and fibronectin. For our measurements, we
employed label-free optical biosensors and mechanical force-based methods, which enabled quantitative
and real-time analysis of live cells.
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The central question of our study is whether PHSRN, when employed as a synthetic peptide in solutions,
can exert the same synergistic effect as when immobilized on a surface.
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Azonos viszkozitasu Group I és Group II bazisolaj-keverékek tribologiai
vizsgalata nanorészecskék és nanorészecske-kombinaciok felhasznalasaval

Tribological investigation of equal-viscosity Group I and Group
IT base oil blends using nanoparticles and combinations of nanoparticles

Marsicki Mdrk®

Osszefoglalé

A kutatas célja az azonos viszkozitdssal rendelkezd, de kiillonb6z6 bazisolaj-csoportba tartozo olajmintdk
vizsgdalata nanorészecskék és nanorészecske-kombinaciok felhasznaldsaval a tribolégiai mérészamok
csokkentése érdekében és az azonos viszkozitassal rendelkez6, killonb6z6 bazisolaj-csoportba tartozo olajok
eltéré hatdsdnakalatdmasztdsakiilonboz6 nanorészecskékkel. Akutatas soran haromkiillonb6z6 nanorészecske
kertilt felhasznaldsra, melyek a cirkonium-dioxid (Zr0,), réz-oxid (CuO) és szilicium-dioxid (SiO,) voltak.
Emellett vizsgélatok térténtek Zr0,+Si0,, valamint CuO+SiO, nanorészecskékkel a szilicium-dioxid erésité
hatdsanak alatamasztasara. A vizsgalatok egy Optimol SRV®5 tribométeren térténtek 100 N terheléssel és
100 °C hémérsékleten, 50 Hz frekvenciaval és 1 mm-es 16kethosszal annak érdekében, hogy a mérések
teljes mértékben 6sszehasonlithatok legyenek. A kiértékelés soran felhasznalasra keriiltek a tribométer
altal szolgaltatott adatok, digitalis és konfokalis mikroszkdéppal készitett felvételek, valamint a pasztazo
elektronmikroszképpal (SEM) és az energiadiszperziv rontgenspektroszkdopiaval (EDX) késziilt felvételek.
A kiértékelés soran értékeltiik a surlodasi abszolut integral, a tapaddasi surlodasi egyiitthato,
a golyd kopasanak nagysaga, a felhasznalt tarcsa és golyo prébatest kopasanak térfogati eredmeényei.
Az eredmények alapjan elmondhatd, hogy a kiillénh6zé bazisolajokba kevert nanorészecskék bazisolaj
csoportonként eltéré hatast mutattak az egyadalékos és keverék mintak esetében is, de minden esetben
javitottak a referenciaként szolgalo adalékmentes bazisolajhoz képest. Ezenfeliil a nanorészecske-keverékek
esetében aldtamasztasra kertlt, hogy a SiO, nanorészecske javité hatassal bir méas nanorészecskékkel
egylutt alkalmazva.

Summary

The aim of the research is to investigate oil samples with identical viscosity but belonging to different
base oil groups, using nanoparticles and combinations of nanoparticles in order to reduce tribological
performance parameters, and to demonstrate the differing effects of various base oil groups with identical
viscosity when combined with different nanoparticles.

During the study, three types of nanoparticles were used: zirconium dioxide (ZrO,), copper oxide (Cu0), and
silicon dioxide (SiO,). In addition, experiments were conducted with Zr0O,+Si0, and CuO+SiO, combinations
to confirm the enhancing effect of silicon dioxide.

The experiments were carried out using an Optimol SRV®5 tribometer under aload of 100 N, at a temperature
of 100 °C, with a frequency of 50 Hz and a stroke length of 1 mm, ensuring full comparability of the
measurements. The evaluation was based on data provided by the tribometer, as well as images obtained
through digital and confocal microscopy, and analyses performed using scanning electron microscopy
(SEM) and energy-dispersive X-ray spectroscopy (EDX).

During the evaluation, the frictional absolute integral, coefficient of adhesion friction, wear magnitude of
the ball, and the volumetric wear results of both the disc and ball specimens were determined. Based on
the results, it can be concluded that nanoparticles added to different base oils exhibited varying effects
depending on the base oil group, both in single-additive and combined samples; however, in all cases, they
improved performance compared to the additive-free reference base oil. Furthermore, it was confirmed
that SiO, nanoparticles have an enhancing effect when used in combination with other nanoparticles.
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Kitozannal boritott mezopodrusos szilikabevonatok
szinezékfelvételének és -leadasanak tanulmanyozasa

Studying the dye uptake and release process of
a mesoporous silica-chitosan bilayer nanocoating system

Péter Mdrton’s, Simon Titko?”, Andras Marton®, Balint Fodor®”, Péter Basa'”, Gergely Stankovits'",
Benjdamin Gyarmati'?, Janos Rohonczy', Tamds Szabo'%, Ddniel Zambd'%, Zoltdn Horvolgyi'’

Osszefoglalo

Kétrétegli nanobevonat-modellrendszereket fejlesztettiink ki egy kationos modellhatéanyag (rodamin 6G
szinezék) felvételi és leaddsi kinetikdjanak vizsgalatdhoz. A rendszerek eléallitasahoz tiveghordozokra
egy 130 nm vastag mezoporusos szilikaréteget alakitottunk ki (30%-os porozitas és 1,8 nm-es atlagos
porusugar), majd ezt egy 470 nm vastag kitozanbevonattal fedtiik be (molekulatomeg: 390 kDa,
acetilezettségi fok: 18-19%). A modellrendszereket a szinezék vizes oldataban impregnaltuk (6,0; 7,4 és
8,8 pH-ju oldatokban, 12 °C, 22 °C és 32 °C h6mérsékleten), hogy tanulmanyozzuk az elektrosztatikus
kolcsonhatdsok és a pérusszerkezet hatasat a szinezékfelvételre. A rodamin 6G felhalmozodasanak
kinetikajat pszeudo-elsérendi és pszeudo-masodrend(i modellekkel jellemeztiik, mig a leadasi profilt
(pH 7,4-en és 25 °C-on mérve) a Korsmeyer—Peppas- és a Higuchi-modellekkel irtuk le. A Higuchi-modell
illesztésének eredményei ravilagitottak arra, hogy a leadasi gorbék két elkiiloniilé linearis szakaszra
oszthatok: egy kezdeti, nagyobb meredekségi gyors leadasi szakaszra, amelyet egy kisebb meredekségu,
elnyujtott leadasi szakasz kovet. Ugy talaltuk, hogy a meredekségértékek és azok valtozasai erésen fiiggtek
az impregndlds korilményeitél: a lugos pH-n torténd impregndlds nemcsak a szinezékfelvétel mértékét
novelte, hanem a leadéast is gyorsitotta. Az eredmények hozzasegithetnek az ilyen tipusu bevonatrendszerek
alkalmazasorientalt tervezésének megvalositasahoz.

Summary

To investigate the loading and release dynamics of a cationic model molecule (rhodamine 6G dye), two-
layer nanocoating model systems were developed. These systems were prepared by applying a ca. 130
nm thick mesoporous silica layer (featuring a 30% porosity and a 1.8 nm average pore radius) onto glass
substrates and covering them with a ca. 470 nm thick chitosan coating (molecular weight 390 kDa, degree
of acetylation 18-19%). The coatings were impregnated in the aqueous solution of the dye (pH 6.0, 7.4
and 8.8 on 12°C, 22°C and 32°C) to study the effect of electrostatic interactions and morphology on the
dye uptake. The dye accumulation kinetics were evaluated by applying pseudo-first-order and pseudo-
second-order models, whereas the release profile (measured at pH 7.4 and 25°C) was described using the
Korsmeyer-Peppas and Higuchi models. The Higuchi model indicated that the experimental release curves
could be divided into two distinct linear regions: an initial “fast rate” stage with a higher slope, followed by
a “slow rate” stage with a reduced slope. Remarkably, these slope values and their variations were heavily

96 Budapesti Mtszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, 1111 Budapest, Miegyetem rkp. 3.; HUN-REN Energiatudomanyi
Kutatokozpont, 1121 Budapest, Konkoly Thege Miklds ut 29-33.

97 Semilab Félvezeto Fizikai Laboratérium Zrt., 1117 Budapest, Pirelle Kornélia u. 2.
98 Semilab Félvezet6 Fizikai Laboratérium Zrt., Budapest

99 Semilab Félvezet Fizikai Laboratorium Zrt., Budapest

100 Semilab Félvezetd Fizikai Laboratorium Zrt., Budapest

101 BME, Budapest

102 BME, Budapest

103 Eo6tvos Lordnd Tudomdanyegyetem, 1117 Budapest, PAzmany Péter stny. 1/A.

104 HUN-REN Természettudomanyi Kutatékézpont, Budapest

105 HUN-REN Energiatudoméanyi Kutatékézpont, Budapest

106 BME, Budapest



dependent on the initial impregnation parameters; specifically, impregnation at an alkaline pH not only
maximized dye uptake but also made the subsequent release faster. The results may help to implement
application-oriented design of this type of coating systems.
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Hatoanyag-leadas szabalyozasa poliaszpartamid alapu szalas matrixokkal

Controlling drug release using polyaspartamide based fibrous matrices

Mihalovics Bence, Gyarmati Benjdmin, Szildgyi Andrds'®”
Osszefoglalé

A gyogyszerkutatds fejlédésével tj probléméak keriiltek el6térbe a hatéanyagok célba juttatdsadnak
szempontjabol. Az ij hatéanyagok tobbsége rossz vizoldhatosdggal és/vagy gatolt felszivodassal rendelkezik,
amelyek leklizdésére id6ben elnyujtott, a terapids célnak megfeleléen kontrollalt hatoanyag-leadasra van
sziikség. A szabalyozott hatdanyag-leadas csokkenti a hatéanyag-koncentracio tulzott ingadozasat, csokkenti
az adagolas gyakorisdgat, ezzel novelve a beteg komfortérzetét és egyiittmiikodésének valdsziniliségét.
A hatéanyag szabdalyozasdnak célszert mddja kiilonb6z6 oldhatésagu polimerekbdl elallitott amorf szilard
diszperzidk (ASD) alkalmazdsa. Az ASD-k a hatéanyagot a polimer matrixban amorf formaban eloszlatva
tartalmazzak, igy annak kioldodasat a matrix duzzaddsa, oldoddsa, esetleges degradacioja hatarozza
meg [1].

ASD-k el6allitdsara korszer( lehet6ség az elektrosztatikus szalképzés. A technoldgia alapja, hogy egy polimer
oldatot vezetlink at egy nagyfesziiltségre kapcsolt szalképzé kapillarison. Az oldatbdl kilép6 szalat egy
foldelt kollektoron gy(jtjiik. A szalképzést a polimer oldat fizikai-kémiai tulajdonsagai (viszkozitas, feliileti
fesziiltség és vezetOképesség), a technologiai paraméterek (a polimer oldat térfogatdrama, az elektromos
fesziiltség és a szdlképz6 kapillaris—kollektor tdvolsag), valamint a kérnyezeti tényezék (hémérséklet,
relativ paratartalom) befolyasoljak [2].

Munkank célja egy id6ben elnyudjtott hatéanyag-leaddst biztosité polimer matrix eléallitdsa volt
elektrosztatikus szalképzéssel. Modellhatéanyagként a rosszul oldédé és vizben kémiailag instabil
rifampicint alkalmaztunk. A hatéanyag-leadas szabdalyozdsat kiilonb6zé oldhatésaggal rendelkezd
alkil- és hidroxialkil-oldalcsoportokkal médositott poliaszpartamid-szarmazékok el6allitasaval értiik el.
Az oldalcsoportok lanchosszanak és egymdashoz viszonyitott ardnyanak valtoztatdsaval oldddas, duzzadas
és diffuzio altal kontrollalt hatdanyag-leaddst értiink el. A 60 perc alatt kioldodott hatéanyag mennyiségét
10 és 60% kozott szabalyoztuk.

Summary

With the advancements made in pharmaceutical development new hurdles are identified in drug
administration. New active pharmaceutical ingredients (API) have either poor water solubility, low
permeability, or both, leading to the need of high and regular dosing. Controlled drug delivery through the
use of amorphous solid dispersions (ASD) is a possible solution to overcome these problems. In ASDs the
APl is dispersed in an amorphous form in a way that drug release is controlled mainly by the dissolution,
degradation and swelling of the matrix [1].

Electrostatic fiber formation (electrospinning) is a modern technique for the production of ASDs.
Electrospinning is based on the electro-hydrodynamic phenomenon in which a polymer solution can
eject a jet of liquid when exposed to an external electrostatic field. The polymer solution flows through
a capillary (emitter) connected to a high voltage, and a polymer fiber is drawn towards a grounded plate
(collector). The whole process is governed by the physico-chemical properties of the solutions (viscosity,
surface tension, and conductivity), the technological parameters (flow rate of the polymer solution, applied
voltage, and collector-emitter distance), and the ambient conditions (temperature, relative humidity) [2].
The aim of our work was the development of controlled release dosage forms using electrospinning. As a
model drug rifampicin, an API with poor water solubility and stability, was used. Controlled drug release
was achieved with using poliaspartamide (PASPAm) derivatives of a wide range of solubility. PASPAms were
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synthesised and modified with alkyl as well as hydroxyalkyl side chains of different lengths. By changing
either the length or the molar ratio of the side groups, different drug release mechanisms were achieved,
namely diffusion-, swelling-, and dissolution-controlled release. The amount of dissolved drug after 60 min
was controlled between 10 and 60 %.
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Kiralis ciklopropan-szarmazékok Krapcho-dekarboxilezésének vizsgalata
Investigation of Krapcho decarboxilation of chiral cyclopropane derivatives

Miklds Bence, Varga Bertalan, Rapi Zsolt'®

Osszefoglalo

A ciklopropangyliri szdmos természetes vegytiiletben és bioldgiailag aktiv molekuldban eléforduld
szerkezeti egység. Az ilyen vegyliiletek gyakran jelentds bioldgiai aktivitassal rendelkeznek, példaul virus-,
baktérium- vagy tumorellenes hatast mutathatnak [1,2]. A ciklopropan-szarmazékok emellett a szintetikus
szerves kémiaban is fontos intermedierek, amelyeket szamos szintézis soran sikeresen alkalmaztak
[3— ]. El6allitasukra egy gyakran alkalmazott modszer a nukleofil addicids gytirtizasi reakcio, amelyet
a szakirodalomban MIRC-reakcionak (Michael-initiated ring closure) neveznek, és amely megvaldsithatd
aszimmetrikus fazistranszfer kortiilmények kozott. Kutatocsoportunk szdmos kiralis ciklopropan-
szarmazékot allitott eld kiralis koronaéterek jelenlétében. Kiemelendd ezek koziil a terc-butil-2-ciano-
3-fenilakrilat (1) reakcidja dietil-brémmalonattal (2), ahol 89%-o0s enantiomerfelesleget is sikeriilt elérni
(1. 4bra) [6]. A 3 vegyiilet és analogonjai tovabbalakitdsdhoz a ciklopropangytirin taldlhaté csoportok
szelektiv lebontasa lehet sziikséges, ami kihivast okozhat.

EtOOC_ COOEt

katalizator
N COOtBu EtOOC>_COOEt (5 mol%) L=\~ COOtBu
CN + Br DKM CN
Na,CO,4
1 2 3

1. dbra. Aszimmetrikus MIRC-reakcio

Kutatasom soran a megfeleld ciklopropan-szarmazékokat fazistranszfer koriillmények k6zott MIRC-reakcioval
allitottam el6 jo termeléssel. A kapott benzilidén-cidnecetészter-szarmazékok (pl. 1) dekarboxilezését
Krapcho-féle koriilmények kozott vizsgaltam, amely soran elsésorban a hdmérséklet, a reakcioid6, valamint
aszervetlen sé mindségének és mennyiségének hatasat tanulmanyoztam. Megallapitottam, hogy megfeleléen
megvalasztott paraméterek esetén a dekarboxilezés szelektiven vezethet egyszeresen (4) vagy kétszeresen
dekarboxilezett ciklopropan-szarmazékokhoz (5). Alacsonyabb hémérsékleten elsGsorban az egyszeresen
dekarboxilezett 4 termék keletkezett, mig magasabb hémérsékleten a kétszeres dekarboxilez6dés valt
dominanssa. Tovabba megallapitottam, hogy az észtercsoportban megtalalhato alkilcsoport rendiiségének
novelése a Krapcho-féle dekarboxilezést elésegiti, és szelektivitas is érheté el mas tipusu észterek egytittes
jelenléte esetén. A dekarboxilezést kirdlis mintakkal is elvégeztem, a sztereokémiai kévetkezményeket
kiralis HPLC-méréssel vizsgaltam. A keletkez6 vegyiiletek potencidlisan tovabbalakithatok nem természetes
B- vagy y-aminosavakka, és a reakciokoriilmények tovabbi optimalizaldsaval a gyogyszeripar szamara is
alkalmazhaté szintézisutvonal dolgozhato ki.
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NC COOtBu CN CN

DMSO
coogt _ MNaCl@@ea) COOEt +
COOEt T, t COOEt COOEt
3 4 5

2. dbra. 2-terc-Butil-1,1-dietil-2-ciano-3-fenilciklopropdn-1,1,2-trikarboxildt (1) dekarboxilezése

Summary

The cyclopropane ring is a structural unit that occurs in numerous natural compounds and biologically
active molecules. Such compounds often exhibit significant biological activity, for example antiviral,
antibacterial, or antitumor effects [1,2]. Cyclopropane derivatives are also important intermediates in
synthetic organic chemistry and have been successfully applied in numerous preparative syntheses [3-5].
One commonly used method for their preparation is the nucleophilic addition ring-closure reaction, known
in the literature as the MIRC reaction (Michael-initiated ring closure), which can be carried out under
asymmetric phase-transfer conditions. Our research group has prepared several chiral cyclopropane
derivatives in the presence of chiral crown ethers. A noteworthy reaction is the reaction of tert-butyl-
2-cyano-3-phenylacrylate (1) with diethyl bromomalonate (2), where enantiomeric excesses of up to 89%
were achieved (Figure 1) [6]. However, the selective cleavage of the substituents located on the cyclopropane
ring can pose challenges during further transformations.

EtOOC_ COOEt

COOtBu EtOOC katalizator
m + >—COOEt __(5mol%) A—X—COOtBu
C

N DKM CN
Br Na,CO,
1 2 3

Figure 1. Asymetrical MIRC-reaction

During my research, the appropriate cyclopropane derivatives were synthesized under phase-transfer
conditions via the MIRC reaction in good yields. The decarboxylation of the obtained benzylidene
cyanoacetate derivatives were investigated under Krapcho conditions, during which the effects of
temperature, reaction time, and the type and amount of the inorganic salts were primarily studied. I
found that under appropriately chosen conditions, the decarboxylation can selectively lead to either mono-
decarboxylated (4) or double-decarboxylated cyclopropane derivatives (5). At lower temperatures, the mono-
decarboxylated product 4 was mainly formed, whereas at higher temperatures the double decarboxylation
became dominant. Furthermore, it was established that increasing the degree of substitution of the alkyl
group in the ester moiety facilitates the Krapcho decarboxylation, and selectivity can also be achieved in
the presence of other types of esters. The decarboxylation was also carried out with chiral samples, and the
stereochemical consequences were investigated by chiral HPLC measurements. The resulting compounds
can potentially be further transformed into non-natural 8- or y-amino acids, and with further optimization
of the reaction conditions, a synthetic route applicable for the pharmaceutical industry may be developed.
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Figure 2 Decarboxylation of 2-tert-butyl-1,1-diethyl-2-cyano-3-phenylcyclopropane-1,1,2-tricarboxylate (1)
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A Human-Centric Approach to Degradation-Aware Scheduling
in Reconfigurable Manufacturing System

Nadaffard Ahmadreza, Ruppert Tamds'"’

Summary

Nowadays, achieving higher levels of flexibility in manufacturing systems is necessary to maintain and
enhance competitiveness. To meet customer demand for personalised products, the structure of production
systems and the corresponding software should be reconfigured. Accordingly, a new generation of production
machine, namely Reconfigurable Machine Tool (RMT), has been introduced that can be effectively adapted
to changes. Nevertheless, such systems are more worker-reliant, due to of different skill categories may be
required to process an operation, and changing the configuration of a reconfigurable machine (i.e., adding,
removing, or changing its modules) depends directly on their intervention. Consequently, neglecting
workforce aspects results in suboptimal or even infeasible production schedules. Different configurations
of a manufacturing system can have profound impacts on its reliability performance. However, in practice,
the efficiency of machines always decreases due to machine failure as the working time duration increases,
which is called the deterioration effect (DE). Improper balancing between maintenance and reconfiguration
actions can result in system breakdowns and can hamper system health and ability to reconfigure.

To address this gap, this study proposes a Combining Human-Aware Degradation Scheduling in
Reconfigurable Manufacturing Systems. Simulation with analytical models can enhance modelling
flexibility and offer additional modelling capabilities. For instance, the potentiality of discrete event
simulation (DES) can be increased through the combination with analytical optimization methods, such
as linear programming, to implement efficient search of optimal manufacturing system configuration and
management strategies. To overcome these drawbacks, Simulation-Based Optimization (SBO) emerged
as a powerful method enabling the use of advantages of both simulation and optimization. The proposed
approach has the capability to capture the causality between operational action sequences and the resulting
system deterioration. Furthermore, a human-centric adaptive manufacturing approach is presented to
address these challenges through coevolution of human skills and system capabilities via human-machine
collaboration and on-site upskilling.
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Oxigénatadasi viszonyok tanulmanyozasa pilotléptékii probiotikum fermentaciokban

Investigation of oxygentransfer in pilot scale probiotics fermetnation

Németh Aron'1

Osszefoglalo

Az éleszték fermentdacidja régéta ismert folyamat, &m ezalatt jellemzbéen a Saccharomyces cerevisiae
(pékélesztd) szaporitasat és/vagy alkohol termelését értik. Eppen ezen sejtek ipari alkalmazasa kapcsan
irtak le két jelenséget: a Pasteur- és a Crabtree- (vagy reverz-Pasteur-) effektust, amelyek koziil az elébbi
szerint az oxigén kontrollalja az anyagcserét, az utobbi szerint pedig a cukorkoncentracio [1]. Ipari és
oktatasi szempontbdl is érdekes éleszt6é a Saccharomyces boulardii, amelynek fermentaciojarol kevés
informacid lelhet6 fel a szakirodalomban; tébbek kozott az sem ismert, hogy a fenti két effektus hogyan
hatarozza meg a névekedését. 20 L-es keverds és airlift, valamint 200 L-es kever6s pilot fermentorban
végzett kisérleteink alapjan a S. boulardii — szemben a duplapozitiv S. cerevisiae-vel — Crabtree-negativnak
és Pasteur-pozitivnak tinik, mivel aerob koriilmények k6zott viszonylag nagy cukorkoncentracid esetén
sem fermentdl alkoholt, mig oxigénlimitalt koriilmények mellett alkoholos fermentéaciét végez. A folyamat
jobb megértése érdekében tobb modszerrel is meghataroztuk az ered6 folyadékoldali oxigénabszorpcids
tényez6t (KLa-t), ami kijeloli azt a tartomanyt, ahol érvényes a két névekedési effektusra tett megallapitas.

Summary

Yeast fermentation has long been known, but it is typically understood as the propagation and/or production
of alcohol by Saccharomyces cerevisiae (haker’s yeast). Two phenomena have been described in connection
with the industrial application of these cells: the Pasteur and Crabtree (or reverse-Pasteur) effects, according
to the former, oxygen controls metabolism, and according to the latter, sugar concentration. Saccaromyces
boulardii is an interesting yeast from both an industrial and educational perspective, but little information
can be found about its fermentation in the literature, including how the above two effects determine its
growth. Based on our experiments in a 20L stirred and airlift, as well as a 200L stirred pilot fermenters, the
cell line appears to be Crabtree negative and Pasteur positive in contrast tot he double positive S.cerevisiae,
since it does not ferment alcohol even under aerobic conditions at relative high sugar concentrations,
while it ferments alcohol under oxygen-limited conditions. In order to better understand the process, we
determined the resulting liquid-side oxygen absorption factor (KLa) using several methods, which indicates
the range where the statement made for the two growth effects is valid.
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Hazai agyag- és betonhulladék-frakciok
mechanokémiai aktivalasanak hatdsa a puccoldnos reaktivitasra

Effect of mechanochemical activation of domestic
clay and concrete waste fractions on pozzolanic reactivity

Oze Csilla, Kristdfné Makd Eva'!!

Osszefoglalé

A hulladékanyagok épitéipari felhasznaldsa cement-kiegészité anyagként napjainkban kiemelt
jelentéséggel bir, tekintettel a hagyomanyos kiegészité anyagok (SCMs) egyre csokkend elérhetéségére.
Kutatdsunkban magyarorszagi agyag- és betonhulladék 32 mikrométer alatti, illetve 4 mm alatti frakciojanak
mechanokémiai aktivaldsat végeztiik el killonbo6z6 Orlési idék mellett. A mechanokémiai aktivalas sordn
bekdvetkezd szerkezeti valtozasokat rontgendiffrakcioval (XRD), infravoros spektroszkopiaval (FTIR) és
pésztazo elektronmikroszképpal (SEM) kévettiik nyomon. Meghataroztuk az aktiv szilicium-dioxid-tartalom
valtozasat az 6rlésiid6 fliggvényében. Az aktivalt mintak puccoldnos reaktivitasat a szildrdsag és a vizfelvevd
képesség mérésével jellemeztiik.

Az eredmények alapjan megallapithatd, hogy a betonhulladék frakciondldsa 6nmagdban nem segiti
el6 a puccolanos reaktivitast. Ezzel szemben az agyag mechanokémiai aktivalasa, valamint az agyag
betonhulladékhoz valo keverése lényegesen javitja a puccolanos reakcioképességet. Az érlési id6 novelésével
a kristalyos fazisok amorfizdlodtak, az aktiv szilicium-dioxid-tartalom nétt, ami kedvez6en befolydsolta
az aktivalt mintak reaktivitasat.

Summary

The utilisation of waste materials as cement supplementary materials in the construction industry is of
particular importance today, given the decreasing availability of conventional supplementary cementitious
materials (SCMs). In this study, the mechanochemical activation of fractions below 32 micrometres and
4 mm of Hungarian clay and concrete waste was carried out at different grinding times. The structural
changes induced by mechanochemical activation were monitored by X-ray diffraction (XRD), infrared
spectroscopy (FTIR) and scanning electron microscopy (SEM). The variation in active silica content
was determined as a function of grinding time. The pozzolanic reactivity of the activated samples was
characterised by measuring compressive strength and water absorption capacity.

The results indicate that fractionation of concrete waste alone does not enhance pozzolanic reactivity.
In contrast, the mechanochemical activation of clay and blending clay with concrete waste significantly
improves pozzolanic reactivity. With increasing grinding time, the crystalline phases underwent
amorphisation and the active silica content increased, which favourably influenced the reactivity of the
activated samples.
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Digitalis ikrekben alkalmazott flowsheet modellek
karbantartasa valds idejii adatvezérelt tanulassal a vegyiparban

Maintenance of flowsheet models in digital twins through real-time data-driven learning in
the chemical industry

Palotai Baldzs'?, Kis Gabor'?, Chovdn Tibor'", Takdcs-Bdrkdnyi Agnes”5

Osszefoglalé

A digitalis ikrekben alkalmazott flowsheet modellek kulcsszerepet toltenek be a vegyipari folyamatok
valos idejli monitorozasaban és optimalizaldsaban. Pontossdguk azonban az tizemeltetési valtozasok,
a berendezések oregedése és a mindségi ingadozdsok kovetkeztében idével romlik, ami modell-
drift kialakulasahoz vezethet, és ezaltal csékkenti a modellalapu dontéstdmogatds megbhizhatosagat.
A kutatas célja egy olyan integralt, adatvezérelt mddszertan kidolgozdsa volt, amely a flowsheet modellek
karbantartasat surrogate modellekre épiilé kalibracidval és valds ideji online tanuldssal tdmogatja.
A megkozelitéshben egy globdlis surrogate modell helyettesiti a nagy szamitasi igény flowsheet szimulacidok
viselkedését, lehetévé téve egy tobbcélu kalibracio hatékony végrehajtasat, amely figyelembe veszi
amérési bizonytalansagokat és a modellezési prioritdsokat. Ezt egy inkrementdlis online tanuldsi stratégia
egésziti ki, amely a surrogate modellt folyamatosan frissiti az ij munkapontok alapjan, mikézben meg6rzi
a korabban tanult globalis 6sszefliggéseket. Az integralt kalibracids és tanulési ciklus biztositja, hogy
a digitdlis iker hosszu tavon is pontos, adaptiv és robusztus maradjon, mikézben jelent6sen csokkenti
a kozvetlen flowsheet szimuldcidk szamat és a manudlis modellbeavatkozdsok sziikségességét. Az ipari
esettanulmdanyok eredményei igazoljak, hogy a mdédszer hatékonyan kezeli a modell-drift jelenségét,
meérsékli a szamitasi koltségeket, és meghizhato alapot teremt a valos idej(i, adatvezérelt dontéstdmogatas
szamara a vegyipari gyakorlatban.

Summary

Flowsheet models embedded in digital twins play a key role in the real-time monitoring and optimization
of chemical processes. However, their predictive accuracy gradually deteriorates due to operational
changes, equipment aging, and variations in process conditions, which can lead to model drift and
reduce the reliability of model-based decision support. This work presents an integrated, data-driven
methodology for maintaining flowsheet models through surrogate-based calibration combined with real-
time online learning. In the proposed approach, a global surrogate model approximates the behavior
of computationally expensive flowsheet simulations, enabling efficient multi-objective calibration that
incorporates measurement uncertainty and modeling priorities. This is complemented by an incremental
online learning strategy that continuously updates the surrogate model based on new operating points while
preserving previously learned global relationships. The integrated calibration and learning cycle ensures
that the digital twin remains accurate, adaptive, and robust over the long term, while significantly reducing
the number of direct flowsheet simulations and the need for manual model adjustments. Industrial case
studies demonstrate that the proposed method effectively mitigates model drift, reduces computational
costs, and provides a reliable foundation for real-time, data-driven decision support in chemical industry
applications.
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Déntéstamogaté modszerek
értelmezhet6ségének vizsgalata vegyipari rendszerekben

Analysis of model interpretability approaches
in decision-support frameworks in chemical industry

Somogyi Aron'®, Barkdnyi Agnes''’, Chovin Tibor'®, Kis Gdbor™®

Osszefoglalé

a versenyeldny fenntartdsahoz, legyen szé valds idejli optimalizdciérél vagy prediktiv karbantartdsrol.
Azonban, ahogy ezek a rendszerek a hagyomdnyos megoldasoktol a komplex, sokdimenzids gépi
tanuldsi architekturak felé mozdulnak el, a modellek fekete doboz jellege gyakran rontja az operatori
bizalmat és nem biztositja a rendszer altal hozott dontések atlathatosagat. A kutatds célja a vegyiparban
alkalmazott fekete doboz modellek értelmezhet6ségének kritikus szerepének vizsgalata. A modellezési
filozofidk 6sszehasonlitasatdl kezdve — kiemelve azok atlathatdsagat — az értelmezhetéséghez kapcsolodo
fogalmakon at, bemutatdsra keriil a jelenleg alkalmazott modell értelmezhetéség megkonnyitésére szolgalo
algoritmusok osztalyozdsa is. A vizsgalt modszereket egy vegyipari esettanulmanyon keresztiil mutatjuk
ismertetett médszerek a folyamatparaméterek modell kimenetre, illetve az optimalizaciés célfiiggvény
értékére gyakorolt hatasanak feltarasara szolgdlnak. Ezaltal kiemelhet6, hogy a dontéstdmogato rendszerek
esetén az atlathatosag hasonloan nagy jelentdséggel bir, mint a hatékonysag.

Summary

Decision-support systems have become one of the essential technologies in the chemical industry today
for maintaining competitive advantage, whether it is real-time optimization or predictive maintenance.
However, as these systems shift from traditional solutions toward complex, multidimensional machine
learning architectures, the black-box nature of the models often undermines operator trust and fails to
ensure transparency in the decisions produced by the system. The aim of this research is to examine
the critical role of interpretability of black-box models applied in chemical industry. Starting from the
comparison of modeling philosophies, highlighting their transparency, and moving through the concepts
related to interpretability, the work also presents a classification of currently used algorithms designed to
facilitate model interpretability. The investigated methods are demonstrated through a chemical industry
case study: following the modeling and optimization of a gas fractionation unit of a crude oil refinery, the
previously introduced methods are used to uncover how process parameters influence model outputs
and the value of the optimization objective function. This highlights that, in decision-support systems,
transparency is just as important as efficiency.
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Kontrollalt kioldodast miitragya
fejlesztése geopolimer bazison

Development of a geopolymer-based controlled-release fertilizer

Balczar Ida, Takdcs Natasa, Kovdcs Andrds, Rauch Rendta, Varga Béla*

Osszefoglalé

A mitragya az emberiség élelmiszer-ellditdsanak egyik alappillére: nélkille nem lenne lehetséges
a novekvd népesség fenntartasdhoz sziikséges terméshozam biztositdsa. A hagyomanyos mitragyak
azonban tul gyorsan kioldédnak, igy nemcsak a tdpanyagok vesznek kdrba, hanem a kornyezet is
jelentésen szennyezddik. A kontrolldlt kioldédast mitragydk olyan tdpanyaghordozd rendszerek,
amelyek célja, hogy a novények szamadra sziikséges elemeket ne egyszerre, hanem idében elnyujtva,
szabdlyozott itemben bocsassdk rendelkezésre. E megkdzelités elénye, hogy jobban igazodik a névények
tdpanyagfelvételi dinamikajahoz, ezaltal csokkentheti a tdpanyagveszteséget, valamint mérsékelheti
a kimosoddashol, parolgashdl és tultragyazashol ered6 kornyezeti terhelést.

A kutatds célja ilyen rendszer el6dllitdsa geopolimer kotéanyag segitségével. A geopolimer kotése soran
kialakulo6 haromdimenziés aluminium-szilikat halé alkalmas lehet kiilénb6zé tapanyagforrasok stabil
matrixba dgyazdsara, ezaltal lehetéséget nyujtva lassu tdpanyagleadasu, kornyezetbarat kompozitok
fejlesztésére.

A kutatds sordn metakaolin alapu alkdli-aktivalt rendszereket allitottunk elé granuldtum forméban,
amelyekbe kiilonb6z6 makrotdpanyagokat agyaztunk be, mint a nitrat- és foszfat-kaliumsok,
toltéanyagként pedig mészkovet vagy gipszet hasznaltunk. A prébatestek értékelése mechanikai
szilardsdgvizsgdlatok, rontgentomografids poérusszerkezet-elemzés, pH-vdltozds meérése, valamint
a fékomponensek kioldddasi viselkedésének meghatarozasa alapjan tortént.

Aroppantdsi szilardsagvizsgalatok alapjan a mészkd jelentésen javitotta a geopolimer-madtrix mechanikai
stabilitdsat: a legnagyobb szildrdsagot a 4 M KOH oldattal késziilt minta érte el, mig az alacsonyabb
ligkoncentracidval késziilt minta gyengébbnek bizonyult. A gipsz alapi mintdk &ltaldban kisebb
szilardsdgot mutattak. A CT-vizsgdlatok szerint a télt6anyag tipusa és az aktivator koncentraciéja erésen
befolydsolta a belsd szerkezetet és a porozitast. A mészkd alapu rendszerekben nagyobb, dsszefliggébb
porusok alakultak ki, mig a gipszes mintdk tomorebbek voltak, de repedéseket mutattak. Az alacsonyabb
lugkoncentracié minden esetben lazdbb, porézusabb szerkezetet eredményezett.

A pH-mérések alapjan egyik granuldtum sem okozott a ndévények szdmadra kedvezétlentil magas
kémbhatast. A kioldodasi vizsgalatok gyors kezdeti tapanyag-felszabadulast, majd lelassulé kioldodast
mutattak. A tomorebb, stabilabb mintdk egyenletesebb és elnytjtottabb tdpanyag-leaddst biztositottak,
mig a pordzusabb rendszerek gyorsabb kioldodast eredményeztek.

Az eredmények alapjan megdllapithaté, hogy a geopolimer alapu granuldtumok alkalmas kiinduldsi
alapot jelenthetnek kontrolldlt kioldodasu, kornyezetbarat mitragyak fejlesztéséhez. A technologia
tovabbi optimalizaldsa tudomanyos és gyakorlati szempontbhdl egyarant indokolt.

Summary

Fertilizer is one of the cornerstones of humanity’s food supply: without it, the crop yields required to
sustain a growing population would not be possible. However, conventional fertilizers dissolve too
quickly, so not only are nutrients wasted, but the environment is also significantly polluted. Controlled-
release fertilizers are nutrient carrier systems designed to provide the elements required by plants not
all at once, but in a prolonged and regulated manner over time. The advantage of this approach is that it
better matches the dynamics of plant nutrient uptake, thereby reducing nutrient loss and mitigating the

120 Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.



environmental burden caused by leaching, volatilization, and over-fertilization.

The aim of the research was to produce such a system using a geopolymer binder. The three-dimensional
aluminosilicate network formed during geopolymer setting may be suitable for embedding various
nutrient sources into a stable matrix, thereby providing an opportunity for the development of slow
nutrient-releasing, environmentally friendly composites.

During the research, metakaolin-based alkali-activated systems were produced in the form of granules,
into which different macronutrients were embedded, such as the potassium salts of nitrate and
phosphate, while limestone or gypsum was used as a filler. The test specimens were evaluated on the
basis of mechanical strength tests, X-ray tomographic pore structure analysis, pH change measurements,
and determination of the leaching behavior of the main components.

Based on the crushing strength tests, limestone significantly improved the mechanical stability of the
geopolymer matrix: the sample prepared with 4 M KOH solution achieved the highest strength, while
the sample prepared with a lower alkali concentration proved to be weaker. The gypsum-based samples
generally showed lower strength. According to the CT investigations, both the type of filler and the
concentration of the activator strongly influenced the internal structure and porosity. In the limestone-
based systems, larger and more interconnected pores developed, while the gypsum-based samples were
denser but showed cracks. In every case, lower alkali concentration resulted in a looser, more porous
structure.

Based on the pH measurements, none of the granules caused an unfavorably high pH for plants. The
leaching tests showed a rapid initial nutrient release followed by slower leaching. The denser, more stable
samples provided a more even and prolonged nutrient release, while the more porous systems resulted
in faster leaching.

Based on the results, it can be concluded that geopolymer-based granules may represent a suitable
starting point for the development of controlled-release, environmentally friendly fertilizers. Further

optimization of the technology is justified from both scientific and practical points of view.



Gépi latason alapulé UV-térképezés osszevetése
NIR- és Raman-alapa kémiai térképezési modszerekkel

Comparison of Machine Vision-Based UV Mapping with
NIR and Raman Chemical Mapping Methods

Szabo Bence, Mészdros Lilla Alexandra, Farkas Attila, Pataki Hajnalka,
Madardsz Lajos, Galata Doridn Ldszld, Nagy Zsombor Kristdft?!

Osszefoglalé

A gydgyszeripari tablettdk mindségellenérzésében kiilonos jelentésége van azoknak a roncsolasmentes
analitikai modszereknek, amelyek nemcsak a komponensek jelenlétérél, hanem azok térbeli eloszlasarol
is informadciot szolgaltatnak. A kozeli infravords (NIR) és Raman-alapu kémiai képalkotds széles korben
alkalmazott referenciaeljaras, ugyanakkor mérési ideje és adatkiértékelési igénye jelentds lehet. Jelen
munka célja egy Uj generacids, UV-érzékeny kamerara épiilé UV-reflektancia képalkotdsi megkozelités
értékelése, valamint annak 0sszevetése NIR- és Raman-alapu kémiai térképezéssel spironolaktont
tartalmazé modelltablettdk esetében.

A vizsgalatokhoz alacsony hatéanyag-tartalmu, spironolaktont, mikrokristalyos cellulézt és laktoz-
monohidratot tartalmazo tablettakat allitottunk elé. Ot tablettasorozatot vizsgaltunk, amelyek kizarélag
a spironolakton szemcseméretében kiillonbdztek egymastdl. Az UV-reflektancia mérések soran
a tablettdkat ~270 nm hulldmhosszusagu megvilagitas alatt, Alvium 1800 U-812 monokrom UV-kameraval
rogzitettiik. Az igy kapott sziirkedrnyalatos képek alapjan, egy referencia-kompaktbol meghatarozott
intenzitdstartomdnyokra épitve, intenzitdsalapu klaszterezéssel és képfeldolgozasi lépésekkel
komponenstérképeket készitettiink. Az 6t minta kéziil a 100-150 um részecskemeéretl spironolaktont
tartalmazd tablettat NIR- és Raman-kémiai képalkotdssal is elemeztiik, hogy ugyanazon minta esetében
kozvetlen modszer-0sszehasonlitdst végezhessiink.

Az UV-reflektancia képek megfelel$ kontrasztot biztositottak a spironolakton, a laktéz-monohidrat
és a mikrokristalyos celluldz elkiilonitéséhez. A referencia-kompakt hisztogramja alapjan a harom {6
komponens sziirkearnyalat-intenzitasai kell6en elktloniiltek, ami lehet6vé tette a tablettafeliilet gyors és
reprodukéalhaté feltérképezését. Az UV-alapt komponenstérképek kvalitativ egyezést mutattak mind a NIR-,
mind a Raman-alapu eloszlasi térképekkel: a tablettafeliileten dontéen a laktoz és a mikrokristalyos celluloz
dominalt, mig az alacsony koncentracioban jelen 1év6 spironolakton kisebb, jol lokalizalt tartoméanyokban
jelent meg. A harom maddszer kozotti legfontosabb kiilonbség az adatgyjtés idéigényében mutatkozott
meg. Az UV-reflektancia képalkotds esetében a teljes feliileti informacié egyetlen, 0,09 s expozicioval
rogzithetd volt 4,1 um/pixel térbeli felbontds mellett, mig a NIR-alapu teljes feliileti térképezés 77 percet,
a Raman-alapu, 3000 x 3000 um? méret kijelolt tertilet vizsgdlata pedig megkdzelitéleg 83 orat igényelt
25 um-es lépéskozzel.

Az eredmények alapjan az UV-reflektancia képalkotdson alapuld gépi latdsi megkozelités gyors,
feltiletérzékeny és informéciogazdag szlirémddszerként alkalmazhaté gyogyszeripari tablettak
komponenseloszldsanak vizsgalatara. Elénye a teljes feliilet rendkiviil gyors rogzitése, valamint a heterogén
régiok és az API-ban gazdag tartomdnyok hatékony azonositasa. Ugyanakkor kémiai specificitdsa elmarad
a vibracios spektroszkopiai képalkotasi technikdkétdl, ezért nem azok helyettesitéjeként, hanem azok
kiegészitdjeként értelmezhetd. Gyakorlati szempontbol kiilondsen alkalmas gyors elésziirésre, régiokijelolés
tdmogatasdra és tobb minta nagy dteresztéképességli 6sszehasonlitdsara, példaul eltérd hatdanyag-
részecskemeéret(i tételek vizsgalatdban.

A jovébeli vizsgalatok tovabb novelhetik a modszer informdcidtartalmat az UV-reflektancia képalkotas
fluoreszcenciaalapu képalkotassal tortén6 kombindlasaval, valamint az eljaras validalasaval 6sszetettebb,
ipari relevanci4ju formulaciokon és nagyobb mintaszamu adathalmazokon. Osszességében az UV-
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reflektancia képalkotason alapulo gépi latasi megkozelités gyors és informdciogazdag szlirémddszernek
tekinthetd komplex szilard gyogyszerformak vizsgadlatdban, amelyet célszer( lassabb, de nagyobb kémiai
specificitdsu referenciaeljardsok mellett alkalmazni, amikor részletes megerdésitésre is szlikség van.

Summary

In the quality control of pharmaceutical tablets, non-destructive analytical methods that provide
information not only on the presence of the components but also on their spatial distribution are of
particular importance. Near-infrared (NIR) and Raman-based chemical imaging are widely used reference
techniques; however, their measurement time and data-processing requirements can be considerable. The
aim of the present work was to evaluate a UV reflectance imaging approach based on a next-generation
UV-sensitive camera and to compare it with NIR- and Raman-based chemical mapping in model tablets
containing spironolactone.

For the study, low-dose tablets containing spironolactone, microcrystalline cellulose, and lactose
monohydrate were prepared. Five tablet series were investigated, differing only in the particle size of
spironolactone. During UV reflectance measurements, the tablets were imaged under illumination at
approximately 270 nm using an Alvium 1800 U-812 monochrome UV camera. Based on the resulting
grayscale images, component maps were generated by intensity-based clustering and image-processing
steps using intensity ranges defined from a reference compact. Of the five samples, the tablet containing
spironolactone with a particle size fraction of 100-150 pum was also analyzed by NIR and Raman chemical
imaging to enable direct comparison of the methods on the same sample.

The UV reflectance images provided sufficient contrast to distinguish spironolactone, lactose monohydrate,
and microcrystalline cellulose. Based on the histogram of the reference compact, the grayscale intensity
ranges of the three main components were sufficiently distinct, allowing rapid and reproducible mapping
of the tablet surface. The UV-based component maps showed qualitative agreement with both the NIR- and
Raman-based distribution maps: the tablet surface was dominated mainly by lactose and microcrystalline
cellulose, whereas spironolactone, present at low concentration, appeared in smaller, well-localized regions.
The most important difference among the three methods was observed in data acquisition time. In the case
of UV reflectance imaging, the complete surface information could be recorded in a single 0.09 s exposure
at a spatial resolution of 4.1 um/pixel, whereas full-surface NIR mapping required 77 minutes, and Raman
mapping of a selected 3000 x 3000 um? area required approximately 83 hours with a 25 um step size.
Based on the results, the machine vision approach based on UV reflectance imaging can be applied
as a rapid, surface-sensitive, and information-rich screening method for investigating the component
distribution of pharmaceutical tablets. Its main advantages are the extremely fast acquisition of the entire
surface and the efficient identification of heterogeneous regions and API-rich domains. At the same time, its
chemical specificity is lower than that of vibrational spectroscopic imaging techniques; therefore, it should
be regarded not as a substitute for these methods, but as a complementary approach. From a practical
perspective, it is particularly suitable for rapid prescreening, support of region-of-interest selection, and
high-throughput comparison of multiple samples, for example in the investigation of batches containing
different API particle size fractions.

Future studies may further increase the information content of the method by combining UV reflectance
imaging with fluorescence imaging and by validating the approach on more complex, industrially
relevant formulations and larger datasets. Overall, machine vision based on UV reflectance imaging can
be considered a rapid and information-rich screening tool for the investigation of complex solid dosage
forms, best applied alongside slower reference methods with higher chemical specificity when detailed
confirmation is required.



Aktivalt feliilet{i, 3D-nyomtathat6 porézus enzimhordozo rendszerek

Activated surface 3D printable porous enzyme support systems

Szabd Domonkos, Détsch Anna, Szildgyi Andrds'?

Osszefoglalé

Funkciondlis, atereszt6 mezoporusos és makropérusos enzimhordozod rendszereket fejlesztettek ki
a polimerizacidval indukalt fazisszeparacio (PIPS) integraldsdval a digitdlis fénylevilagitason (DLP) alapa
3D-nyomtatdsi technolégiaba.

Korabban mar tettek kisérleteket porézus rendszerek létrehozdsara 3D-nyomtatassal [1], de néhany kivételtdl
eltekintve [2] a nagy pontossagu, atereszt, mezoporusos és makroporusos 3D-nyomtatott rendszereket
ritkan tudtdk eléallitani. Erre a kihivasra valaszul a PIPS-mddszert és a fotoindukcié jelenségét kombindltak
[3]. A PIPS soran a monomerek, egy inicidtor és egy inert higité kezdetben egyfazisu folyadékkeveréke
a polimerizacio eredményeként folyamatos gélfazissa alakul. Ezt kovetéen a gélszerkezet az inert higitd
rossz nedvesit6é hatdsa miatt 6sszeomlik, ami atereszt6 porézus polimer halézat kialakuldsahoz vezet [4].
Megkozelitésiink tjdonsdga egy 3D-nyomtathaté gyanta kifejlesztése, amelyben a levilagitas hatdsara
gyokos polimerizacid indul be az akrilat csoportok kozott, ezaltal l1étrehozva a késébbi vazszerkezetet,
amelynek feliilete szabad epoxicsoportokban gazdag. A kisérletekben a pentaeritritol-tetraakrilat szolgalt
a porusfalak f6 alkotdanyagaként, glicidil-metakrilat biztositotta a szabad epoxicsoportokat és ftaldtokat
hasznaltunk inert higitészerként. A kisérleteket elegyterv alapjan végeztiik (a kisérleti tervezés egyik
valtozata), és a végso Osszetétel optimalizalasdhoz d-fliggvényt alkalmaztunk. A 3D-nyomtatott matrixok
feliilete kb. 1-2 mmol/g epoxicsoportot tartalmaz, amelyekhez EDTA-t kapcsoltunk diaminobutdnon
keresztiil. A porozus vazszerkezet fajlagos feliiletét, ionkoté képességét és mechanikai tulajdonségait
egyarant vizsgaltuk. A projekt kovetkez6 szakaszdban a PAL enzimet immobilizaljak a hordoz¢ feliiletén,
és megvizsgdljak annak enzimatikus aktivitasat.
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Experimental limits
and mixed design

1. dbra. A kisérlet menete

Summary

Functionalised, permeable meso- and macroporous enzyme support systems were developed by integrating
polymerisation-induced phase separation (PIPS) into Digital Light Processing (DLP)-based 3D printing
technology.

Previous attempts have been made to create porous systems using 3D printing [1], but with a few exceptions
[2], high-precision, permeable, meso- and macroporous 3D-printed systems are rare. In response to this
challenge, the PIPS method and the phenomenon of photoinduction were combined [3]. During PIPS,
the initially single-phase liquid mixture of monomers, an initiator and an inert diluent transforms in to
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a continous gel phase as a result of polymerization. Subsequently, the gel structure collapses due to its
poor wetting by the inert diluent, resulting in the formation of a permeable porous polymer network [4].
The novelty of our approach is the development of a 3D printable resin in which radical polymerization
is initiated between acrylate groups upon exposure to light, thereby creating a polymer network rich in
free epoxy groups on its surface. In our experiment, the polymerization of pentaerythritol tetraacrylate
main material of the pore walls, glycidyl methacrylate comonomer was used to provide free epoxy
groups, and phthalates were used as inert diluents. The experiments were carried out based on a mixture
design (a variant of experimental design), and a d-function was used to optimize the final composition.
The surface of the 3D printed matrices contains approximately 1-2 mmol/g of epoxy groups, to which
EDTA was attached via diaminobutane. We examined the specific surface area, ion-binding capacity, and
mechanical properties of the porous matrices. In the next phase of the project, we plan to immobilize
the PAL enzyme on the surface of the carrier and examine its enzymatic activity.
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Ciklodextrinalapu karbamidok in situ el6allitasa

In-situ synthesis of cyclodextrin-based ureas

Szabd Emese Kinga, Varga Bertalan, Rapi Zsolt'?

Osszefoglalé

A ciklodextrinek (CD) a természetben is megtalalhato gylrls oligoszacharidok, amelyek 6, 7 vagy 8
glitkdzegységhodl épiilnek fel (a-, B- vagy y-CD). Jellemzdjiik, hogy kiilsé feliiletiik hidrofil karakterd, mig bels6
uregiik apoldrisabb, igy hajlamosak zarvanykomplexek kialakitasara kiilonb6z6 hidroféb szubsztratokkal
[1]. Kutatocsoportunk mar tobb éve foglalkozik a CD-k kiilonb6zé szintéziseivel. A CD-k komplexképzé
tulajdonsdganak koszonhetéen a gyogyszeriparban elészeretettel alkalmazzdk 6ket segédanyagként
oldhatdsdag javitasara, de ismertek CD-alapu hatdéanyagok, viztisztité dgensek, illetve feliiletaktiv anyagok
is. A CD-k szintetikus eljdrdsai — néhdny széles korben ismert reakcidéuton kiviil — a szakirodalomban
kevésbé feltartak. A CD-k karbamidszarmazékainak szintézise szintén a kevésbé kutatott reakciok kozé
tartozik; a szakirodalom ezeket tobbnyire védett CD-szdrmazékokbol kiindulva, tobb 1épésben allitja el6 [2].
Ezen szintézisutak jelenlegi korlatai indokoltta teszik a reakciout fejlesztésilehet6ségeinek megfontoldsat.
Kutatomunkdm sordn 6-os helyzetben szubsztitudlt B-CD-bdl kiindulva egylépéses szintézissel dllitottam
elé CD-alapu karbamidszdarmazékokat natrium-ciandt és aminok segitségével. Az eljaras elénye, hogy
nem igényel specidlis reakciokoriilményeket — példaul inert atmoszférat —, emellett primer és szekunder
aminokkal egyarant hatékonyan kivitelezhet6. A reakci¢idét elsédlegesen az alkalmazott amin nukleofilitasa
hatdrozza meg. Emellett a h6mérséklet megvalasztasa, valamint az olddszer mindsége is dont6 befolyassal
bir a szubsztitualt CD-k S * tipust reakciokészségére.

A karbamidcsoportok kivalé kotéelemként szolgalnak, amelyek lehetévé teszik kiillonféle szubsztratumok
hatékony és stabil rogzitését a CD-vazhoz. Munkam célja egy olyan optimalizalt szintézisut kidolgozasa,
amely noveli a szakirodalomban ismert eljardsok hatékonysagat, kikiiszoboli azok korlatait, és egy
reprodukalhatébb folyamatot eredményez.
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Summary

Cyclodextrins (CDs) are naturally occurring cyclic oligosaccharides composed of 6, 7, or 8 glucose units
(a-, B-, vagy y-CD). They are characterized by a hydrophilic outer surface and a more apolar internal
cavity, which enables them to form inclusion complexes with various hydrophobic substrates. Our research
group has been engaged in the synthesis of various CD derivatives for several years. The complex-forming
properties of CDs are extensively exploited by the pharmaceutical industry, where they are widely utilized
as both excipients and active ingredients. Beyond a few well-known pathways, the synthetic methods for
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CDs are less thoroughly explored in the literature. The synthesis of CD-urea derivatives also belongs to
these less investigated reactions; the literature generally describes their preparation from protected CD
derivatives through multi-step processes. The current limitations of these synthetic routes justify the
exploration of further development opportunities for the reaction pathway.

In my research, I have synthesized CD-urea derivatives in a single step starting from 6-substituted -CD, by
reacting them with cyanate/thiocyanate in the presence of an amine. The primary advantage of this method
is that it does not require specialized reaction conditions—such as an inert atmosphere—and it can be
efficiently performed with both primary and secondary amines. The reaction time is primarily determined
by the nucleophilicity (reactivity) of the employed amine. Furthermore, the choice of temperature and
the quality of the solvent also exert a decisive influence on the Sn,-type reactivity of the substituted CDs.
Urea functional groups serve as excellent linkers, enabling the efficient attachment of various substrates
to the CD scaffold. The objective of my work is to develop an optimized synthetic pathway that increases
the efficiency of methods known in the literature, overcomes their limitations, and results in a more
reproducible process.
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Desztillacids oszlop megerdsitéses tanulas alapu szabalyozasa

Reinforcement learning-based control of a distillation column
Szatmari Kinga, Németh Sandor, Kummer Alex'*

Osszefoglalo

A vegyipari folyamatirdnyitas kulcsfontossdgu a biztonsag, az egyenletes termékmindség és az
energiahatékony mtikodés biztositdsahoz a folyamatiparban. A hagyomanyos megkozelitések, mint a PID
és a modellprediktiv szabalyozas (MPC), altaldban jol teljesitenek rogzitett izemi pontok kérnyezetében,
azonban hatékonysdguk csokkenhet erés nemlinearitdsok vagy zavardsok esetén. Ebben a kontextusban
amodern gépi tanuldsi modszerek lehetévé teszik adaptiv, adatvezérelt szabalyozok fejlesztését, amelyek
kozvetleniil a folyamat viselkedésébdl tanulnak hatékony stratégiakat. Az egyik ilyen megkozelités
a megerositéses tanulas (reinforcement learning, RL), ahol egy dgens kolcsonhatasba 1ép a kornyezettel,
A klasszikus, explicit modellekre vagy linearizalt kozelitésekre tdmaszkodd szabdalyozokkal szemben az
RL képes nemlinearis, tobbvaltozos és id6ben valtozd dinamikdak kezelésére a hosszu tavau miikodési célok
kozvetlen optimalizalasaval.

Kutatasunk egy RL-alapu felligyel6 szabalyozasi keretrendszert mutat be egy desztillacios oszlop dinamikus
szimulatorahoz. A szabdlyozasi feladat hierarchikus strukturaban valdsul meg. Az also6 szabalyozasi szinten
PID-szabalyozok stabilizaljak az 5. és 12. tanyér hdmérsékletét a reflux tomegdramdanak és a visszaforralo
héterhelésének manipulalasaval. A fels6bb szinten egy RL-agens kis 1épésekben mddositja a h6mérséklet-
alapjeleket a termékspecifikaciok teljesitése és az energiafelhaszndlas csékkentése érdekében.

A hatékony tanitdshoz az adatok Aspen HYSYS szimuldtorbol szarmaznak. A f6bb valtozdk lépcséugrdsokra
adott valasza alapjan els6rendd, holtid6 nélkiili atviteli figgvényeket identifikaltunk. A feliigyeld
szabdalyozdsi politika Python kérnyezetben, Proximal Policy Optimization (PPO) algoritmussal tortént
betanitasra, olyan jutalomfiiggvénnyel, amely biinteti a specifikaciétdl valo eltéréseket és minimalizdlja
az energiafelhaszndlast. Az eredmények azt mutatjak, hogy a modszer biztositja a munkapontok kozotti
sima atmenetet, a termékmindéség fenntartasat és az energiaigény csokkenését, ravilagitva az RL-alapu
felligyel6 szabdlyozdas potencidljara nemlinearis desztillacids folyamatok esetén.

Kulcsszavak: megerésitéses tanulas, feliigyeléi szabalyozas, desztillacidés oszlop, Proximal Policy
Optimization

Summary

Chemical process control is crucial for ensuring safety, consistent product quality, and energy-efficient
operation in the process industry. Conventional approaches such as PID and model predictive control
(MPC) typically perform well around fixed operating points, yet their effectiveness can decrease under
strong nonlinearities or disturbances. In this context, modern machine learning enables adaptive, data-
driven controllers that can learn effective strategies directly from process behavior. One such approach is
reinforcement learning (RL), where an agent interacts with a process environment, observes how the system
responds to control actions, and improves its policy through trial-and-error. Unlike classical controllers
that depend on explicit models or linearized approximations, RL can address nonlinear, multivariable, and
time-varying dynamics by directly optimizing long-term operational objectives.

This work presents an RL-based supervisory control framework for a dynamically simulated distillation
column. The control task is organized in a hierarchical structure. At the regulatory level, PID controllers
stabilize the temperatures of the 5th and 12th trays by manipulating the reflux mass flow rate and the
reboiler heat duty. At the supervisory level, an RL agent adjusts the temperature setpoints in small
increments to satisfy product specifications while reducing energy consumption.
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To support efficient training, a data-driven dynamic model is derived from Aspen HYSYS simulation
data. Step tests are applied around multiple operating points are used to fit first-order-plus-dead-time
transfer functions that capture the key multivariable interactions. The supervisory policy is trained in
Python using Proximal Policy Optimization (PPO) with a reward function that penalizes deviations from
specifications and minimize energy use. The results demonstrate smooth transitions between operating
points, sustained product quality, and lower energy demand, underscoring the potential of RL-based
supervision for nonlinear distillation control.

Keywords: reinforcement learning, supervisory control, distillation column, Proximal Policy Optimization
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Megnovelt szivossagu nyalkahartya-analdg poli(vinil-alkohol) hidrogélek el6allitasa

Development of toughness-enhanced mucosa-mimetic poly(vinyl alcohol) hydrogels
Szayly Kata, Szilagyi Andrds, Gyarmati Benjamin'?

Osszefoglalo

Altalanos gyogyszeripari cél a helyi és szisztémas gyogyszeradagolas megoldasa minél nagyobb terapias
hatékonysag mellett, betegbarat médon, amelyre kitin6 megoldast kindlnak a nyalkahartyara tapado,
mukoadheziv készitmények [1]. Az dllati szoveteken végzett ex vivo mukoadhézios mérések értelmezése
a mintdk természetes diverzitasa miatt nehézkes, ezért a mukoadhézios részfolyamatok megértése ezen
meéreések segitségével korlatozott; igy szintetikus analogokra van sziikség. Az irodalombdl ismert, hogy
a hidrogelek megfelelé analdgok lehetnek magas viztartalmuk és a nyalkahdartydhoz hasonlo viszkoelasztikus
tulajdonsagaik miatt [2]. Kordbbi eredményeink alapjan a mucint — a nydlkahdrtya f6 makromolekulas
elemét — tartalmazdé poli(vinil-alkohol) (PVA) alapt hidrogélek igéretes nyalkahdartya-analéogok
[3, 4], azonban egy, az eddigiekhez hasonld merevségl és viszkoelaszticitdsu, mégis szivdsabb hidrogél
jobban modellezné a nyalkahartya mint szovet mechanikai viselkedését [5]. Ezért jelen munkaban, 1j
megkozelitésként kiilonbozé molekulatomegl és hidrolizaltsagi foka PVA-k felhaszndldsaval allitottunk
elé mucin tartalmu PVA-hidrogéleket. Az elé4llitott hidrogéleket mikroszerkezeti, reologiai és mechanikai
tulajdonsagaik alapjan jellemeztiik, valamint mértiik az altaldnos tablettdzdsi segédanyagokbol
Az eredmények alapjan a molekulatomeg valtoztatasaval jol szabalyozhatéak voltak a gélek tulajdonsagai;
a molekulatomeg ndvelésével szivosabb hidrogéleket allitottunk el6, amelyek jol kozelitették a valodi
nyalkahartya tulajdonsagait.

Koszonetnyilvanitds
A munka a DKOP-26-1-BME-68, a TKP-9-8/PALY-2021 és az NKKP ADVANCED 152811 szdmui projektek Kulturdlis
és Innovdcios Minisztérium Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovdcios Alapbdl nyujtott tamogatdasaval valosult meg.

Summary

An essential pharmaceutical aim is to achieve high bioavailability of active ingredients in both local and
systemic drug administration in a patient-friendly way. Mucoadhesive dosage forms offer an excellent
opportunity to meet this goal [1]. However, the interpretation of ex-vivo mucoadhesive measurements
performed on animal tissues is challenging due to the natural diversity of the samples. Consequently,
the understanding of the related sub-processes of mucoadhesion remains limited, highlighting the need
for synthetic mucosa-mimetics. It is known from the literature, that hydrogels are suitable mucosa-
mimetics, due to their high water content and viscoelastic properties, which are similar to those of native
mucosa [2]. Based on our previous results, mucin-containing (the main macromolecular component of
the mucosa) poly(vinyl alcohol) (PVA) hydrogels are promising candidates [3, 4]. Nevertheless, a hydrogel
with similar stiffness and time dependent mechanical properties, yet with enhanced toughness, could
model the mechanical properties of the mucosal tissues better [5]. Accordingly, as a new approach, mucin-
containing PVA hydrogels were prepared in this work using PVA with different molecular weight and degree
of hydrolysis. The hydrogels were characterized by their microstructural, rheological and mechanical
properties. Furthermore, the adhesion of polymer tablets from generally used excipients (polyacrylic acid,
hydroxypropyl methylcellulose, chitosan) on them were also analysed on these substrates. The properties
of the hydrogels were highly tuneable by varying the molecular weight of the PVA; moreover, increasing
the molecular weight enhanced the toughness of the hydrogels. These hydrogels closely approximated the
properties of native mucosa.
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Multidimenzionalis problématérkép az adaptiv

ipari energiamenedzsment strukturalis integracidjahoz

A multidimensional problem map for the structural
integration of adaptive industrial energy management

Szeles Jozsef, Pato Sandor, Ruppert Tamds'?

Osszefoglalé

Az ipari energiafelhaszndlds optimalizdlasa elkiiloniilt technoldgiai alrendszerek mentén valésul meg,
amelyek korlatozzak a rendszerszintl energiahatékonysag javitasat. A gyartasi folyamatok és a kiszolgalo
alkalmazdasa rejtett energiaveszteségekhez és alacsony adaptivitashoz vezet.

Kutatdsunk soran workshopokon és ipari egyeztetéseken feltart tapasztalatok alapjan rendszerszint(
problématérképet allitottunk fel, amely négy, egymadssal kdlcsonhatasban allo6 dimenzié mentén
azonositja az energiahatékonysagot korlatozoé tényezdéket: technologiai integracios hianyossagok, adat-
és modellkorlatok, dontéshozatali strukturak, valamint szervezeti feltételek.

Az elemzés rdmutat arra, hogy az energiafelhasznalas optimalizdldsa nem redukalhaté lokalis szabalyozasi
beavatkozasokra, hanem a teljes dontési és miikddésilanc — az adatgyjtéstol a modellezésen és prediktiv
elemzésen at a tobbvaltozds optimalizdlasig — rendszerszint( Gjragondolasat igényli.

A kutatds els6édleges hozzdjaruldsa egy multidimenziondlis, rendszerszint(i problématérkép létrehozasa
volt, amely strukturalt modon tarja fel az ipari energiamenedzsment integracids hidnyossagait, és
koncepcionadlis alapot teremt adaptiv, adatvezérelt szabalyozasi és dontéstamogatasi strukturdk jovébeli
fejlesztéséhez.

Az eredmények alatdmasztjak, hogy az ipari energiahatékonysdg javitdsa csak integralt folyamat- és
energiadaram-kezeléssel, valamint tanulo, dinamikus modellek alkalmazdasaval érhetd el. A javasolt
megkozelités hozzajarulhat a rejtett energiaveszteségek feltdrasahoz, az energiarugalmassag néveléséhez
és a fenntarthaté ipari mikodés megalapozasahoz.

Koszonetnyilvanitas
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azonositészamu projekt tdmogatdsaval.

Summary

Industrial energy optimisation is typically implemented through separate technological subsystems,
which limits improvements in system-level energy efficiency. A lack of integration between manufacturing
processes and supporting energy systems (e.g. HVAC) and the use of static control structures result in
hidden energy losses and low adaptability.

Based on experiences gathered during our research, workshops and industry consultations, we have
created a system-level problem map identifying factors limiting energy efficiency across four interacting
dimensions: technological integration gaps; data and model constraints; decision-making structures; and
organisational conditions.

Our analysis shows that optimising energy use cannot be reduced to local regulatory interventions, but
requires systemic rethinking of the entire decision-making and operational chain — from data collection,
to modelling and predictive analysis, to multivariate optimisation.
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The research’s primary contribution was creating a multidimensional, system-level problem map that
reveals integration gaps in industrial energy management in a structured way, providing a conceptual
basis for future development of adaptive, data-driven regulatory and decision support structures.

The results confirm that improving industrial energy efficiency requires integrated process and energy
flow management, as well as the use of dynamic, learning models. The proposed approach can help to
reveal hidden energy losses, increase energy flexibility and lay the foundations for sustainable industrial
operations.
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Informaciovezérelt folyamatfejlesztés:
a Bayes-optimalizalas el6nye a klasszikus kisérlettervezéssel szemben

Information-driven process development:
Bayesian Optimization advantages over classical DOE

Gréta Tdlosi'?’, Alex Kummer'?, Zoltan Eller'?’, Bdlint Levente Tarcsay'*°

Osszefoglalo

A modern vegyipari folyamatok optimalizdldsa soran a hagyomadnyos, statikus kisérlettervezési (DOE-)
modszerek gyakran litk6znek korldtokba a rendszerek nemlinedris komplexitdsa miatt, ami informdcios
vakfoltokhoz és hatékonysagvesztéshez vezet. Ezen problémakra az adaptiv, modellalapi modszerek
nyujthatnak megoldast. Jelen tanulmany a klasszikus DOE és az adaptiv Bayes-optimalizalas (BO)
teljesitOképességének és kiilonbségeinek szemléltetése érdekében szisztematikusan és szamszertien
hasonlitja 6ssze az egyes stratégiak hatékonysagat. A kvantitativ értékelés alapjat a sziikséges szimulaciok
szama (mérési koltség), a prediktiv pontossag (R?), a modellbizonytalansag, valamint a valodi optimumtél
meért euklideszi tavolsag vizsgalata képezte.

A tanulmdny egy kétlépcsds elemzésre épiilt: els6ként egy exoterm szakaszos reaktor elméleti modelljén
hataroztuk meg a teljesitménymutatokat, majd egy Aspen HYSYS szoftverben szimulalt, ipari 1éptéki
kénnylbenzin-izomerizalo egységen teszteltiik a modszereket. Ez utébbi modell mar hiien tiikkrozte
a finomitoi miveletekre jellemzé 6sszetett, tobbkomponenst fazisegyensulyokat és reakcioviszonyokat.
A Kklasszikus stratégiakat (faktorialis, valaszfeliilet-modszerek, Taguchi) egy Gauss-folyamatokra és adaptiv
kivalasztasi fliggvényekre épiild Bayes-optimalizalasi keretrendszerrel vetettiik 6ssze. Az eredmények
igazoltak, hogy az adaptiv mintavételezés jelentés mindségi elérelépést kinal a merev kisérleti sablonokkal
szemben. A komplex ipari esettanulmanyban a modellalapt megkozelités nagysagrendekkel pontosabb
eredményt adott: a globdlis optimumtdl valo eltérést (euklideszi tavolsag) 0,91-rél 0,07-re csokkentette.
Mindezt kiemelkedd hatékonysag mellett érte el, hiszen 45%-kal kevesebb szimuldciot igényelt, mint
a hagyomanyos, stirQ faktorialis terv.

A kutatds ravilagit a klasszikus DOE alkalmazhatosagi hatdraira, és gyakorlati dontési keretrendszert kindl
a folyamatmérnokok szamara. Az eredmények alatdmasztjak, hogy az informaciovezérelt algoritmusokra
valé attérés az Ipar 4.0 egyik elengedhetetlen fejlédési iranya, amely jelentésen alacsonyabb kisérleti
koltségek mellett teszi lehetéveé a technologiai optimum megkozelitését.

Summary

In the optimization of modern chemical processes, classical, static Design of Experiments (DOE) methods
often face limitations due to non-linear complexity, which can lead to information “blind spots” and reduced
efficiency. Adaptive, model-based methods offer a potential solution to these challenges. To illustrate the
capabilities and differences of these methods, this study provides a quantitative benchmarking of classical
DOE against adaptive Bayesian Optimization (BO) in an industrial context. The benchmarking was based
on the required number of runs (cost of experiment), predictive accuracy (R?), model uncertainty, and the
Euclidean distance to the true global optimum.

The investigation follows a two-stage approach: first, establishing performance baselines using
a theoretical exothermic batch reactor model, and then testing the methodologies on an industrial-scale
light naphtha isomerization unit simulated in Aspen HYSYS. The latter model accurately reflects the
complex multicomponent phase equilibria and reaction conditions typical of modern refinery operations.

127 Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.; MOL Nyrt., 1117 Budapest, Dombovari ut 28.
128 Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.; MOL Nyrt., 1117 Budapest, Dombdvari Gt 28.
129 MOL Nyrt., Budapest

130 Pannon Egyetem, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.; MOL Nyrt., 1117 Budapest, Dombovari ut 28.



Classical strategies (including Factorial, Response Surface designs and Taguchi) were benchmarked against
a Bayesian framework utilizing Gaussian Process surrogate models and adaptive acquisition functions.
The findings demonstrate that adaptive sampling offers a transformative leap in efficiency compared to
rigid experimental templates. In the complex industrial case study, the model-based approach achieved
an order-of-magnitude improvement in precision, reducing the Euclidean distance to the global optimum
from 0.91 to 0.07. Remarkably, this superior accuracy was achieved while utilizing 45% fewer simulations
than traditional dense factorial grids.

The scientific contribution of this work lies in defining the operational limits of classical DOE and proposing
a practical decision framework for process engineers. By demonstrating that information-driven algorithms
enable near-theoretical process performance with significantly reduced experimental budgets, this
research establishes a necessary evolution for Industry 4.0 process development.
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Dugattyugylirii-hengerpersely rendszer CFD-alapu modellezése
és surlodasi allapotainak elemzése OpenFOAM kornyezethen

CFD-based modelling of the piston ring—cylinder liner system
and analysis of frictional behaviour in OpenFOAM

Tuboly Bence'!

Osszefoglalo

A dolgozat célja egyazon fizikai probléma tobbféle modellezési megkdzelitéssel torténd vizsgalata és az
igy kapott eredmények 6sszehasonlitdsa volt. A munka soran az OpenFOAM kornyezetében elérheté
dinamikus halozasi modszerek keriiltek attekintésre, majd ezek koziil az Overset és ACMI megoldasok
keriiltek kivalasztasra a vizsgalt gytirti-hengerfal kapcsolat modellezésére. Osszesen harom modell és hat
konfiguracio késziilt, texturalt és texturazatlan valtozatban. Az értékelés a nyomads- és fazisfrakcio-mezdk,
valamint a Couette—Poiseuille alapu surlédasi egytitthaté meghatarozasa alapjan tortént. Az eredmények
alapjan az ACMI bizonyult a legstabilabb és fizikailag leginkdbb értelmezheté megkdzelitésnek.

Summary

The aim of this work was to investigate the same physical problem using multiple modelling approaches and
to compare the obtained results. Dynamic mesh methods available in OpenFOAM were reviewed, and the
Overset and ACMI approaches were selected for the numerical representation of the piston ring—cylinder
liner contact. Altogether three models and six configurations were analysed in textured and untextured
form. The evaluation was based on the pressure and phase-fraction fields as well as on the determination
of an effective friction coefficient derived from Couette—Poiseuille flow assumptions. Based on the results,
the ACMI approach proved to be the most stable and physically interpretable solution.

Bevezetés

A bels6 égésti motorok veszteségeinek csokkentésében kiemelt szerepe van a gylirti—-hengerfal kapcsolat
surlodasi viszonyainak. Ennek egyik lehetséges javitdsi modja a kompresszios gytr(ik texturalasa, amelynek
soran a feliileten kialakitott mikronléptékli mintazatok a kenési dllapot és ezaltal a surlédas befolyasolasat
célozzdk. A hagyomdanyos 1D-s és kvazi 2D-s modellek a kavitacidt jellemzéen a nyomas megsziinéseként
irjak le, mig a CFD-alapt megkozelitések a beépitett kavitdcios modellek segitségével részletesebb fizikai
leirast adhatnak, ezaltal a surloddsra gyakorolt hatdsuk is megbizhatébban vizsgalhato [1]. A CFD-s
megoldasok kozott kiilondsen kevés olyan talalhatd, amely dinamikus halézasi modszert is alkalmaz,
ezért a téma tovabbi vizsgalata indokolt.

Dinamikus halozdasi modszerek

Az OpenFOAM-ban tobb dinamikus halézasi megkozelités érhet6 el, példaul az AMI/ACMI, a mesh
morphing, az overset mesh, az adaptiv haléfinomitas és a teljes mozgd tartomany kezelése. A jelen
probléma szempontjahol az Overset és az ACMI modszer bizonyult relevansnak, mivel ezek alkalmasak
arelativ mozgas és a lokalis geometriai kdlcsonhatasok explicit kezelésére. Az Overset modszer esetén egy
mozgo, finomabb halé agyazodik egy hattérhaléba; az adatcsere interpolacio utjan torténik. El6nye, hogy
nagyobb mozgasok is kezelhet6k halodeformacio nélkil, ugyanakkor a stabilitas erdésen fiigg az atfedési
tartomany kialakitasatol és az interpolacié mindéségétdl [2], [3], [4], [5]. Az ACMI esetén két nem konform
feliilet kozott valésul meg csatolas, akar részleges fedettséggel is. Ez a modszer kiilonésen hasznos lehet
csuszo vagy részben fedett interfészek esetén, ugyanakkor érzékeny a csatolasi feliilet elhelyezésére és
a lokalis halomindségre [6], [7].
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1. tabldzat. A fobb dinamikus hdlozdsi megkozelitések dsszefoglaldsa

Modszer Rovid leiras

ACMI Nem konform, részlegesen fedett csiszo interfészek kezelése interpolacids csatolassal.
Morphing Halédeformacio kis elmozduldsok és topoldgiavaltozas nélkiili mozgasok leképezésére.
Overset Egymast atfed6 halok alkalmazéasa nagyobb relativ mozgasok kezelésére.

AMR Lokalis haléfinomitds a fontos régiokban a szamitasi koltség csokkentése mellett.
Moving Domain A teljes szamitdsi tartomany merev testként mozog.

Modellek és topologidjuk

Harom kiilonb6z6é modell kerilt kialakitasra, minden esetben kétdimenzidés megkozelitést alkalmazva
a szamitdsiigény csokkentése érdekében. A vizsgalatok soran dsszesen hat konfiguracio kerilt elemzésre:
a statikus, az Overset és az ACMI megoldasok texturalt és texturazatlan valtozatai. A modellek geometridja
Creo és Fusion 360 kérnyezetben késziilt, mig a halézas az OpenFOAM-ban elérhet6 modszerekkel tortént.
A modellek alapjat egy EA888 2.0 TFSI motor kompresszios gytrije képezi. A gylirti és a hengerfal kozotti
rés vastagsaga egységesen 10 um-nek keriilt felvételre, amely a numerikus stabilitds és a megfeleld felbontas
érdekében a valds értéknél nagyobb. Kisebb résvastagsag alkalmazasa esetén a sziikséges haléfinomsag
jelent6sen novekedne, ami kedvez6tlen cella-aspektus aranyokhoz és nagyobb szamitéasi igényhez vezetne.
A két feliilet kozott 15 um vastagsagu, OW-30 viszkozitasi osztalyt motorolaj parameétereivel jellemzett
olajfilm kertilt definidldsra. A geometria el6készitésének és a halozasi folyamatnak a részletesebb
ismertetése a szakdolgozatban talalhato [8].

4[807,72um |

42(117043um | 1)

Objektiv Z100-X200

1. dbra. Az EA888 2.0 TESI motor kompresszios gytirtijének
elektronmikroszkopos keresztmetszeti becsiilt méretekkel [1].

Mivel a kiillonb6z6 modszerekhez tartozo halok kozotti eltérések dnmagukban nem szolgaltatnak elegendé
informacidt, a modellek 6sszehasonlitasa topoldgiai szemléltetésen keresztiil torténik. A feliiletek kiilon
szinezésével lehetévé valik a kiilonbo6z6 tartomanyok és interfészek egyértelmi azonositasa, ezaltal
amiikodésbeli és szerkezeti kiillonbségek szemléletes bemutatasa. Az abrak jobb atlathatésaga érdekében
minden bemutatott modell az x irdny mentén azonos modon skaldzasra keriilt. A statikus modell topolégiaja



a legegyszer(bb, falakbol és peremfeliiletekbdl all. Az Overset-konfiguracié némileg 6sszetettebb, mivel
a mozgb geometria egy kiilon finomitasi zonaban helyezkedik el, és a hattérhaldval interpolacios
kapcsolatban all. A gytir(i és a hengerfal kozotti résben a celldk interpolacidja jelentds torzulast mutatott,
ezért a felsé tartomany nagyobb hézaggal keriilt kialakitdsra a numerikus hibak és a divergencia elkertilése
érdekében. Az ACMI-konfiguracid topologiaja a statikus esethez hasonld, azonban a tartomany lokdalisan
kettéosztasra kertilt egy, a hengerfaltol szamitott 5 pm magassagban elhelyezett sik mentén, létrehozva
egy fels6, mozgd és egy also, allo régiot.

(a) Statikus (b) Overset (c) ACMI

2. abra. A vizsgalt modellek topoldgiai felépitése. A jobb dtldthatdsdag érdekében
a feliilet a +X irdny feldl szandékosan eltdvolitdsra kertilt [8].
Eredmények
A kiértékelés a korabbi munkaimhoz hasonléan [1], [8] a Couette—Poiseuille-aramlas feltételezésén alapult,
amelynek segitségével egy effektiv surlodasi egyiitthato keriilt meghatarozasra a szamitott mezdék alapjan:

JyT(x.y) dA "
Heft = “F———.

/A P(x,y)dA
A vizsgalat soran nem az abszolut sturlodasi értékek kozotti eltérést, hanem a texturalt és texturazatlan
esetek kozotti relativ valtozas keriilt értékelésre, mivel a modell nem képes a Stribeck-gérbének megfeleld
vegyes kenési dllapot, illetve az id6szakos fém—fém érintkezés leirasdra. 2. tablazat. A surlédasi egytitthato
és a relativ valtozas 6sszehasonlitdsa a kiillonb6z6 modszerek esetén [8].

Tipus Médszer Gytirt COF, A u[%]
texturazatlan 0.0270853
Szimulacid Statikus 41.41
texturalt 0.0114788
. L texturazatlan —
Szimulacio Overset —
texturalt 3.4312
. o texturazatlan 0.0307757
Szimulécio ACMI L 6.62
textaralt 0.0288649
. ) texturazatlan 0.1125
Tribométer — o 6.67
texturalt 0.105

Az Osszesitd tablazat alapjan megallapithatd, hogy a statikus megkozelités esetén a mozgés gytrtfalra
torténd kényszeritése nem vezet meghizhaté eredményekhez. Az Overset-modszer jelen alkalmazasban
instabilnak bizonyult, ami részben a halominéséghdl, részben pedig a modszer sajatossagaibol, vagyis
a topologiai valtozashol adodik. Ez a nyomas- és fazisfrakcid-mezékben is jol megfigyelhetd. A texturalt
Overset-esetben kapott surldédési egyiitthato jelent6sen kilép a fizikailag értelmezhetd tartomanybol,
ezért e megkozelités tovabbi vizsgalata nem kertilt folytatdsra. Az ACMI-mddszer bizonyult a legstabilabb
megoldasnak; a fazisfrakcio-mez6ben jol azonosithatd a kavitacios jelenség kialakulasa.
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3. abra. A nyomdsmezok dsszehasonlitdsa ugyanazon textira kérnyezetében:
(@) statikus, (b) Overset, (c) ACMI [8].
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4. abra. A fazisfrakcio-mezok dsszehasonlitdsa ugyanazon textura kornyezetében:
(@) statikus, (b) Overset, (c) ACMI [8].
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Osszefoglalds
A dolgozatban az OpenFOAM-ban elérhet6 dinamikus halézasi mddszerek koziil a vizsgalt fizikai problémara

relevans megoldasok kertltek feltérképezésre és 0sszehasonlitdsra. Hirom modell és hat konfiguracié

alapjan megdllapithato, hogy a statikus megkézelités nem alkalmas a vizsgdlt jelenség megfeleld leirasara,

az Overset-modszer pedig a jelen konfiguraciéban instabilnak bizonyult. Az ACMI biztositotta a legstabilabb

és fizikailag leginkabb értelmezhet6 eredményeket, valamint ennél a megkozelitésnél volt a legjobban

megfigyelhet6 a kavitacio kialakuldsa. A jovébeni munka célja a kiillonb6z6 peremfeltételek hatdsanak

részletes vizsgdlata, az ACMI-modszer haromdimenzios Kiterjesztése, valamint egy potencidlisan optimalis

texturageometria meghatarozdsa.
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Uj SPE-toltetek fejlesztése szennyviz-monitorozashoz kationos ciklodextrinek
elektrosztatikus immobilizalasaval

Development of novel SPE packings for wastewater monitoring via electrostatic
immobilization of cationic cyclodextrins

Varga Bertalan, Ujj Dora, Mireisz Tamds, Rapi Zsolt'*?

Osszefoglalé

Avizszennyezés az egyik legnagyobb kihivds a fenntarthatosag szempontjabdl, kiiléndsen az olyan szerves
mikroszennyez6k miatt, mint a gyégyszerek és hormonok, amelyeket a hagyomanyos szennyviztisztitasi
eljarasok nem tavolitanak el hatékonyan. Ezek a vegyiiletek tartosan megmaradhatnak a kornyezetben,
és akdr az ivévizbe is bekeriilhetnek. Kimutatasuk érdekében vilagszerte vizsgalnak vizmintakat, gyakran
szilard fazisu extrakciot (SPE) alkalmazva az analitok feldusitasara. Az erés komplexképzé képességiikrol
ismert ciklodextrinek (CD-k) mar tobb alkalommal igéretesnek bizonyultak az ilyen szennyezék vizes
oldatokbol torténd eltavolitdsaban [1].

Kutatdsunk célja pozitiv toltésti CD-szarmazékok szintézise, amelyek elektrosztatikus kdlcsénhatés révén
kiilonbo6z6 szilard fazisokra (pl. szilikagélre, kationcseréld gyantdra) immobilizalhaték Gj SPE-toltetek
fejlesztése céljabal. Petr és munkatarsai mar igazoltdk ennek a modszernek az alkalmassagat -ciklodextrin-
(BCD-)szarmazeékok rogzitésével egy anionos membranon triptofan enantiomerek elvalasztasara [2].
Kutatasunk sordn kiilénb6zé ismert és ij BCD-szarmazékokat allitottunk el6, amelyek permanens
pozitiv téltéseket tartalmaznak. Immobilizdldsukat szulfonil-propil-mddositott szilikagélen végeztiik el.
Eredményeink igazoljdk az ilyen tipusu SPE-t6ltetek alkalmazhatosagat szennyvizanalizisben, azonban
a szilard hordozo tipusat és a ciklodextrinek szerkezetét még optimalizalni kell. JévObeli célunk tébbszor
haszndlhatd SPE-toltetek el6allitdsa, amelyek hatékonyabbak és szelektivebbek a jelenleg kereskedelmi
forgalomban kaphato forditott fazista termékeknél.

H

’

wastewater
—_—

1. dbra. Szerves mikroszennyezok kitddése ciklodextrin-alapu SPE-téltethez.

Summary

Water pollution is a major challenge in environmental sustainability, particularly due to organic
micropollutants such as pharmaceuticals and hormones that are not effectively removed by conventional
wastewater treatment. These compounds can persist in the environment and even reach drinking water.
To detect them, researchers analyze water samples worldwide, often applying solid phase extraction (SPE)
to concentrate the analytes. CDs, known for their strong complexation ability, have already shown promise
in removing such pollutants from aqueous solutions [1].
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The aim of our research is to synthesize positively charged CD derivatives, which can be immobilized on
various solid phases (e.g. silica gel, cation exchange resin) via electrostatic interaction for the development
of new SPE packings. Petr et al. have already proved the suitability of this method by anchoring several BCD
derivatives on an anionic membrane for the separation of tryptophan enantiomers [2]. During our research
work, a set of known and novel BCD derivatives were prepared containing permanent positive charges.
Their immobilization was performed on sulfonylpropyl-modified silica gel. Our results demonstrate the
applicability of this kind of SPE packings for wastewater analysis, however, the type of solid support and
the structure of the CDs need to be optimized. Our future goal is the preparation of reusable SPE cartridges
that are more efficient and selective than the reversed phase cartridges available on the market.
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S. coelicolor biomassza extracellularis
polimer tartalmanak vizsgalata hasznositas céljabol

Characterization of the extracellular
polymeric substances of S. coelicolor biomass for potential utilization

Vony?d Viktoria Zoltdna, Hiilberné Beyer Eva Anna, Kook Ldszl'33

Osszefoglalé

Az extracelluldris poliszacharidok (EPS) szamos mikroorganizmus altal termelt nagy molekulatémegi
szénhidrat alapa biopolimerek, amelyek elengedhetetlenek a biofilm kialakuldsdban. Szerkezetiik
rendkivil valtozatos, kiilonb6zé monoszacharid egységekbdl (példaul gliikozbol, fruktozbdl vagy
mannozbol) éplilhetnek fel. Az EPS fontos feladata a biofilm létrehozasa és annak stabilizalasa mellett
a mikroorganizmusok védelme kiilénb6zé kornyezeti stresszhatdsokkal szemben. Ilyenek lehetnek
a szels6séges homérséklet vagy pH, kiszaradas, antibiotikumok, oxiddlo anyagok és nehézfémek.
Kedvez0 fizikai és reoldgiai tulajdonsagaik miatt az EPS-ok szamos ipari teriileten alkalmazhatok, példaul
gélképzd, emulgedlo, stritd vagy flokkulald anyagként az élelmiszer- és kozmetikai iparban, valamint
a szennyvizkezelési folyamatokban. Emellett jelentés potenciallal rendelkeznek a gyogyszeripari és
orvosbiologiai kutatdsokban is, mivel egyes exopoliszacharidok bioaktiv tulajdonsagokkal birnak.
Streptomyces fermentlevekkel végzett sz(irési kisérleteink sordn azt tapasztaltuk, hogy az id6sebb
tenyészetek esetén adott pH-érték mellett a szlirhetéség jelentésen romlik a fiatal tenyészetekkel szemben.
Feltételezhetd, hogy a sejtfelszinen kialakuldé EPS-matrix volt az oka.

A vizsgalat sordn Streptomyces coelicolor biomasszakbol szdrmazd EPS-0sszetételét elemeztiik két eltérd
tenyésztési technikabdl szarmazd minta esetében. Egy fermentdacios kulturabol, illetve egy membran
feliileten kialakult biofilmb6l. Az EPS-frakciét 60 °C-os hékezeléssel, majd kationcserélé gyanta
alkalmazdasdaval valasztottuk el a sejtektdl. A kapott frakciobdl 24 6ras dializissel tavolitottuk el az alacsony
molekulatémegli komponenseket, majd a poliszacharid-tartalmat fenol-kénsavas fotometrids médszerrel
hataroztuk meg.

Az eredmények ramutattak, hogy az EPS-jelenléte a downstream miveletek hatékonysagat befolyasolo
tényezoként jelenik meg, ugyanakkor tj, hasznosithaté melléktermékként is értelmezheto.

Koszonetnyilvanitds
A kutatds az NKKP-EXCELLENCE 153995 projekt keretében, a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovdcios Hivatal
tamogatdsaval valdsult meg.

Summary

Extracellular polymeric substances (EPS) are high-molecular-weight, carbohydrate based biopolymers
produced by numerous microorganisms, playing a crucial role in biofilm formation. Their structure is
highly diverse, consisting of various monosaccharide units (e.g., glucose, fructose, or mannose). In addition
to contributing to the formation and stabilization of biofilms, EPS protect microorganisms against various
enviromental stress factors, such as extreme temperature, or pH, desiccation, antibiotics, oxidizing agents,
and heavy meals.

Due to their favorable physical and rheological properties, EPS can have several industrial applications,
for example as gelling, emulsifying, thicking, or flocculating agents in the food and cosmetic industries, as
well as in wastewater treatment processes. Furthermore, they hold significant potential in pharmaceutical
and biomedical research, as certain exopolysaccharides exhibit bioactive properties.
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The present work was motivated by observations from previous fermentation experiments, where filtration
of fermentation broth at specific pH values significantly slowed down, in some cases requiring several
bours. It is hypothesized that EPS present on the cell surface may be responsible for this phenomenon.
In this study, the composition of EPS derived from Streptomyces coelicolor biofilms was analysed using
samples obtained from two different cultivations techniques: a submerged fermentation culture and
a biofilm from a membrane bioreactor. EPS extraction was performed using heat treatment (60°C) followeda
cation-exchange resin, agitation, and centrifugation. The obtained EPS extracts were subjected to 24-hour
dialysis to remove low-molecular-weight components, and the polysaccharide content was determined
using the phenol-sulfuric acid photometric method.

The results indicate that the presence of EPS acts as a factor influencing the efficiency of downstream
processing operations, while also representing a potentially valuable by-product.
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A paramétertér kondicionalasa a kristalyosodasi kinetika meghizhato,
optimalizacion alapulé azonositasahoz populiaciomérleg-modellekben

Conditioning the parameter space for reliable optimization-based
identification of crystallization kinetics in population balance models

Wiederschitz Didna**, Szildgyi Botond'>, Kovdcs Edith Alice’*

Osszefoglalé

A kristalyosodasi modellek kinetikai paramétereinek becslése a gyakorlatban k6zismerten nehéz feladat,
mivel a nehézség nem csupan a nemlinearitasbdl vagy a mérési zajbol adédik. Sok paraméterkombindcio
esetén a populaciomérleg-modell fizikailag értelmetlen viselkedést produkal. Ennek kovetkeztében az
optimalizalo algoritmus a kiértékelések jelentds részét a fizikailag értelmezhetd tartomdanyon kiviil végzi,
ami miatt a modell numerikus megolddja az optimalizacio soran gyakran hibaval leall.

Ebben a munkaban egy olyan azonositasi keretrendszert javaslunk, amely kifejezetten kihasznalja
a megengedett paramétertartomdany szerkezetét. E16szor diszkrét mintavételezést végeztiink annak
meghatarozdsara, hogy mely paraméterkombindcidk vezetnek fizikailag elfogadhaté modellviselkedéshez.
Ez a mintavételezés gyakorlatilag feltérképezi a paramétertér megengedett tartomanyat. Ezt kovetéen
fékomponens-analizist (PCA) alkalmaztunk koordinatatranszformacioként. A fékomponensek becslése az
eredeti kinetikai paraméterek helyett lazitja a nemlinedris kényszereket, és egyszer® hatarokkal helyettesiti
azokat, ami lehetévé teszi, hogy az optimalizdld hatékonyan mintavételezzen, mikozben elkeriili a fizikailag
értelmetlen vagy numerikusan instabil régidkat.
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1. abra. Az eredeti paramétertér és az datalakitott paramétertér a novekedési paraméterek eseten.

A moédszert egy populdciomérleg-alapu, szakaszos hiitéses kristalyosoddsi modellre alkalmazzuk, amely
tartalmazza a nukledcio, a novekedés és az agglomeracio folyamatait. A célfiiggvény az eltérést méri a hat
kiilonbo6zé tizemi koriillmény mellett gytjtott kisérleti referenciaadatoktol. Az eltérést a kristalymeéret-
eloszlas percentilisei (D10, D50, D90), valamint a koncentracioprofilok alapjan hatarozzuk meg, majd egy
sulyozott célfliggvénybe aggregaljuk. Két tovabbi, a becslés soran nem hasznalt kisérlet szolgal a kapott
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kinetikai paraméterek validaldsara. Az optimalizacio a transzformalt térben Bayes-féle optimalizacidval
torténik, Expected Improvement akvizicios stratégiaval, amely hatékonyan irdnyitja a mintavételezést.
Az elézetes eredmények azt mutatjik, hogy a keresés korlatozasa a megengedett tartomanyra jelentésen
csOkkenti a sziikséges modellkiértékelések szamat, és javitja a robusztussagot a kezdeti becslésekre
nézve. A keretrendszer célja tehat nem a fizikai modell lecserélése vagy egy uj optimalizald algoritmus
bevezetése, hanem a paraméterbecslési feladat olyan ujraformulalasa, amelyben az optimalizalo csak
fizikailag értelmes régiékban mikodik. igy a megkézelités célja elsésorban a kristalyosodési kinetika
azonositdsanak megbizhatosdganak és reprodukalhatésdganak javitdsa, nem pusztan a szamitéasi id6
csokkentése.

Summary

Estimating the kinetic parameters of crystallization models is well known to be difficult in practice, as the
difficulty does not arise solely from nonlinearity or measurement noise. For many parameter combinations,
the population balance model produces physically meaningless behavior. As a consequence, the optimization
algorithm performs a significant portion of its evaluations outside the physically meaningful region, which
often causes the numerical solver of the model to fail during optimization.

In this work, we propose an identification framework that explicitly exploits the structure of the feasible
parameter region. First, discrete sampling is performed to determine which parameter combinations lead
to physically acceptable model behavior. This sampling effectively maps the feasible region of the parameter
space. Subsequently, principal component analysis (PCA) is applied as a coordinate transformation.
Estimating the principal components instead of the original kinetic parameters relaxes the nonlinear
constraints and replaces them with simple bounds, allowing the optimizer to sample efficiently while
avoiding physically meaningless or numerically unstable regions.
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Figure 1. Original parameter space and transformed parameter space for the growth parameters.

The method is applied to a population balance—based batch cooling crystallization model that includes
nucleation, growth, and agglomeration processes [1]. The objective function measures the deviation
from experimental reference data collected under six different operating conditions. The mismatch is
quantified using the crystal size distribution percentiles (D10, D50, D90) together with the concentration
profiles and aggregated into a weighted objective function. Two additional experiments not used during
the estimation are used to validate the obtained kinetic parameters. Optimization in the transformed
space is performed using Bayesian optimization with an Expected Improvement acquisition strategy to
efficiently guide sampling.



Preliminary results indicate that restricting the search to the feasible region significantly reduces the
number of required model evaluations and improves robustness with respect to the initial parameter
guesses. The aim of the framework is therefore not to replace the physical model or to introduce a new
optimization algorithm, but to reformulate the parameter estimation problem so that the optimizer operates
only within physically meaningful regions. In this way, the approach aims to improve the reliability and
reproducibility of crystallization kinetic identification rather than merely reducing computational time.
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Nanoméretii fotokatalizatorok kapszulazasa kitozanbevonatokban

Encapsulation of photocatalytic nanoparticles in chitosan coatings

Yu Lang Richard®®’, Demény Petra**, Mdrton Péter'*’, Albert Emdke'*’,
Szolnoki Bedta*, Madardsz Janos*?, Szabo Tamds'*3, Horvélgyi Zoltdan'*

Osszefoglalo

A fotokatalizator-nanoszemcsékben az elektromagneses gerjesztés hatasara az elektronok a vegyértéksavhol
a vezetési sdvba gerjesztédnek, ezzel ,lyukakat” hagyva maguk utdn. Az igy keletkez6 toltéshordozdk
képesek redoxi-reakciokon keresztiil szerves szennyezOket degradalni. Az ismételt felhasznalds
szempontjabdl elérelépést jelenthet olyan bevonatok fejlesztése, amelyekben a katalizatorszemcséket
csapddzzuk, és emellett biztositjuk mind a szennyezdéanyagok, mind a fotodegradacios termékek
fizikai és kémiai keresztkotésekkel is lehet mdédositani a megfelelé permeabilitds és — vizes kozegekben
valo felhasznalds esetén — a ledzdssal szembeni stabilitds biztositdsa érdekében. A kutatémunka
sordn tvegfeliileteken kialakitott, citromsavval és tanninsavval keresztkapcsolt kitozanbevonatokban
csapddzunk fotokatalizator nanoszemcséket (TiO,, g-C,N,), amelyek tulajdonsagait terveink szerint UV-
lathato és FTIR-spektroszkopiai, pasztazo szogl reflektometriai, spektroszkopiai ellipszometriai, illetve
elektrokémiai vizsgalatokkal jellemezziik. A kompozit bevonatok fotoaktivitasat szinezékdegradacios
meérésekkel vizsgaljuk, metilnarancs-modellszinezéket alkalmazva. Tavlati célunk az el¢allitott bevonatok
szennyvizek tisztitdsdban valo felhaszndldsa.

Summary

In photocatalytic nanoparticles, electromagnetic excitation causes electrons to be excited from the valence
band to the conduction band, leaving holes behind. The resulting charge carriers can degrade organic
pollutants via redox reactions. In terms of reuse, progress can be made by developing coatings that trap
catalyst particles and, in addition, ensure appropriate diffusion of pollutants and photodegradation
products within the layer. Chitosan is a promising matrix material whose properties can be modified by
physical and chemical cross-linking to ensure the appropriate permeability and, when used in aqueous
media, stability against degradation. During our research, photocatalytic nanoparticles (TiO,, g-C,N,) are
encapsulated in chitosan coatings modified with citric acid and tannic acid formed on a glass substrate.
Their properties will be characterized by UV-visible and FTIR spectroscopy, scanning angle reflectometry,
spectroscopic ellipsometry, and electrochemical tests. The photoactivity of the composite coatings will be
examined by dye degradation measurements, applying methyl orange as a model dye. Our long-term goal
is to use the coatings for wastewater treatment.
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Kaolinit nanotekercsek elgallitasanak fejlesztése

Development of the Synthesis of Kaolinite Nanoscrolls
Zajdcz Miklds, Kristdfné Mako Eva'®

Osszefoglalé

A kaolinit szerkezeti felépitése a kett6srétegek kozotti térbe megfelelé molekuldk beépitésével és
helyettesitésével megvaltoztathatod. Ezt a miveletet interkalacionak nevezik, amihez altaldban szerves
molekuldkat hasznalnak fel. Ha tobb egymast kovetd interkaldcioval a rétegeket térben kellen elvalasztjuk
egymastol, akkor tekercseket formalnak. A kaolinit nanotekercseknek fontos szerepe lehet tébbek kozott
a katalizatorok, mianyag nanokompozitok, elektroreoldgiai folyadékok és gydgyszerek fejlesztése
szempontjabol.

Kutatdsommal a kaolinit nanotekercsek elédllitasat kivinom fejleszteni. Célom, hogy kisérleti tton
Osszefiiggéseket figyeljek meg a kiinduldsi kaolinit kristdlyosodottsagi foka és a kialakult nanotekercsek
mindsége kozott. Tovabba azt is szeretném jobban megismerni, hogy az el6bbiek hogyan befolydsoljak
az interkalacio egyes lépéseit. A kialakitott prekurzorok és termékek elemzése rontgendiffrakcioval,
Fourier-transzformacios infravoros spektroszkopiaval, termikus analizissel és transzmisszios
elektronmikroszképpal tortént.

A kaolinit nanotekercsek el6allitasat harom nyersanyag felhasznaldsaval végeztem: surmini, zettlitzi és
szegi kaolin. Ezekben a kaolinit 4svany kristdlyosodottsagi foka nagymértékben eltér egymastdl. Ezeket
a kaolinokat ugyanazon interkaldcios 1épéseknek vetettem ald, hogy a kialakitott nanotekercsek
tulajdonsagai jol 6sszehasonlithatok legyenek. Els6 lépésben a mintakat 9:1 tdémegaranyu dimetil-szulfoxid-
viz oldattal elkevertem, és 60 °C-on 24 éran at allni hagytam. Az igy kapott prekurzort ezutan metanollal
interkaldltam 130 °C-on, hdromszor 9 6ras kezeléssel. A mintat ezutdn cetil-trimetil-ammdénium-klorid
metanolos oldatdval kezeltem 80 °C-on 48 6ran keresztiil. Az eljards végén a mintakat etanollal, ultrahangos
keverd segitségével mostam.

A vizsgdlatok alapjan elmondhato, hogy mindhdrom kaolinitbdl sikeriilt minden 1épésben a megfeleld
interkaldcios komplexet elédllitani. Megdllapithato, hogy a kristalyosodottsagi fok csdékkenésével
kismértékben romlik az interkaldciéfok, de a legrosszabb esetben is 87%-o0s érték érhet6 el. A kezelések
eredményeként mindharom kaolinitb6l nagy szamban keletkeztek nanotekercsek. A tekercsek hossza és
rendezettsége a kristalyosodottsag csokkenésével csokken.

Summary

The structure of kaolinite can be modified by the insertion and substitution of suitable molecules into the
interlayer space between the double layers. This process is referred to as intercalation and is typically
carried out using organic molecules. If the layers are sufficiently separated through successive intercalation
steps, they form scroll-like structures. Kaolinite nanoscrolls can play an important role in the development
of catalysts, polymer nanocomposites, electrorheological fluids, and pharmaceuticals.

The aim of my research is to improve the synthesis of kaolinite nanoscrolls. My objective is to experimentally
investigate the relationship between the crystallinity of the raw kaolinite and the quality of the resulting
nanoscrolls. Furthermore, I want to better understand how these factors influence the individual steps of
the intercalation process. The prepared precursors and products were characterized by X-ray diffraction,
Fourier transform infrared spectroscopy, thermal analysis, and transmission electron microscopy.

The synthesis of kaolinite nanoscrolls was carried out using three raw materials: Surmin, Zettlitz, and Szegi
kaolin. The crystallinity of the kaolinite mineral differs significantly among these samples. All kaolins were
subjected to the same intercalation steps to ensure comparability of the resulting nanoscroll properties.
In the first step, the samples were mixed with a dimethyl sulfoxide—water solution (9:1 mass ratio) and

145 Pannon Egyetem, Mérnoki Kar, Anyagmérnoki Intézeti Tanszék, 8200 Veszprém, Egyetem u. 10.



aged at 60°C for 24 hours. The obtained precursor was then intercalated with methanol at 130°C through
three treatments of 9 hours each. Subsequently, the samples were treated with a methanol solution of
cetyltrimethylammonium chloride at 80°C for 48 hours. Finally, the samples were washed with ethanol
using ultrasonic agitation.

Based on the results, it can be concluded that the appropriate intercalation complexes were successfully
formed at each step for all three kaolinites. It was observed that with decreasing crystallinity, the degree
of intercalation slightly decreases; however, even in the least favorable case, a value of 87% was achieved.
As a result of the treatments, a large number of nanoscrolls were formed from all three kaolinites. The
length and structural order of the nanoscrolls decrease with decreasing crystallinity.







