Vdlaszok Dr. Belina Karoly biralatara
Toldy Andrea ,,Development of environmentally friendly epoxy resin composites” cimi

MTA doktori értekezésérol

ElGsz0r is koszondm szépen Dr. Belina Karoly birdléi munkdjat. Javaslataival, észrevételeivel teljes
mértékben egyetértek. Az aldbbiakban tételesen vdlaszolok az altala felvetett észrevételekre,

kérdésekre:

., Néhany tablazat zsufoltra sikeredett (pl. 4.4.14).”

Kosz6ndm szépen az észrevételt. A terjedelmi korlatok mellett azért dontottem néhdny esetben
ugy, hogy tobb vizsgdlat eredményét egy tablazatban 6sszesitem, mert az egylttes dbrazolas
véleményem szerint elGsegiti a kilonboz6 vizsgdlati eredmények kozotti Osszefliggések
megértését. Elsésorban az éghetGségi vizsgdlatoknal tartottam fontosnak, hogy az oxigénindex,
UL-94 szabvany szerinti és kalorimetrids eredményeket egylttesen mutassam be. Természetesen,
elismerem, hogy a zsufoltsag megneheziti az atlathatdsagot, de ahol lehetett, ott igyekeztem
formazassal elkiloniteni az egyes anyagcsoportokat, kiemelni a fontosabb eredményeket,

segitendd az értelmezést.

., Kérdésem a szintézisekkel kapcsolatban az, hogy torténtek-e mérések a térhalosodas kinetikajaval
kapcsolatosan. ”

Az el6allitott glikéz alapu epoxigyanta-komponensek térhdldésodasanak kinetikajat 4,4’-
diaminodifenil-metan (DDM) térhaldsitd alkalmazdsdval vizsgaltuk differencialis pasztazo
kalorimetriai (DSC) moddszerrel 25-250 °C kozott 5 °C/perc felf(itési sebességgel, nitrogén
atmoszféraban. Az eredményeket 6sszevetettiik a viszonyitdsi alapul szolgald biszfenol-A diglicidil
étere (DGEBA) epoxigyanta komponens eredményeivel (1. tablazat).

A GPTE kivételével, a térhdaléosodas kezd6pontja és a térhalésodds exoterm csucsanak
hémérséklete a DGEBA referencidéval hasonld tartomanyban volt. GPTE esetén mindkét érték kb.
20 °C-kal kisebb volt, azaz hamarabb indult be a térhalésodas. A mért térhalésodasi értékeket
aranyositottuk a molekuldban taldlhaté oxirangylrik szamaval (kJ/mol oxirangy(r(
mértékegységben kifejezve), és Osszevetettilk az oxirangylrl és az amincsoport rekakcidjanak

elméleti entalpiajaval (105 kJ/mol), hogy meghatarozzuk a térhaldssagi fokot. Az olajszerli GFTE



esetén a kapott értékek 6sszhangban voltak az elméleti értékkel, hasonléan a referencia DGEBA-
DDM mintahoz. Azonban a tobbi szilard fazisu komponens esetén a térhdlésodds nem volt teljes,
mert nem tudtunk molekuldris szintli homogenizaciét elérni (oldészerek alkalmazasa vagy
olvadékkeverék készitése nem johetett széba, mert az az olddszer parolgas vagy a reakcié mérés

el6tti beindulasa olvadékfazisban meghamisitana az eredményeket).

1. tablazat A szintetizalt bioepoxi komponensek és a referencia DGEBA térhaldsitasanak
differencialis pasztdzé kalorimetrikai (DSC) vizsgdlatanak eredményei DDM térhaldsitdval

epoxi monomer GPBE GPTE GPQE GFTE DGEBA
epoxi ekvivalens [g/eq] 197 145 104 129 180
térhalosodas kezdeti h6mérséklete [°C] 127 98 118 128 121
exoterm cstics hGmérséklete [°C] 164 127 143 158 149
térhalésodas mért entalpiaja [J/g] 258 395 535 531 432
térhalésodas szamitott entalpiaja [kJ/mol 63.7 77.2 82.7 95.1 99.2
oxirangydirii]

térhalossagi fok [%] 60.7 73.5 78.8 90.6 94.5

Az epoxigyanta komponensek el6zetes vizsgalati eredményei, tobbek kozott az Ulvegesedési
hémérséklet és termikus stabilitas alapjan a négy el6allitott komponens koziil a GPTE és GFTE
komponenst valasztottuk ki a tovabbi kisérletekhez. Ezen két komponens esetén a térhaldsodas
kinetikdjat metil-tetrahidroftalsav-anhidrid (AR917) (1. abra) és dietilén-toluol-diamin (DETDA) (2.
abra) térhalodsité komponensek alkalmazdsa esetén tovabbi DSC vizsgdlatokkal hataroztuk meg.
Mivel ezek a térhaldsitdk folyékony halmazdllapotuak, ezért megfelel6 homogenizaciét lehetett

elérni a DSC-vizsgalatokhoz.
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1. dbra Epoxigyanta komponensek térhaldsitasa anhidrid tipusd AR917 térhalésitoval
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2. abra Epoxigyanta komponensek térhaldsitasa amin tipusi DETDA térhaldsitoval



A kapott eredményeket 6sszevetettilk a DGEBA referencia értékeivel (2. tablazat).

2. tablazat Epoxigyanta komponensek DSC eredményei DETDA és AR917 térhaldsitd

alkalmazasaval

epoxigyanta-komponens GPTE GFTE DGEBA
térhalosito DETDA |AR917 DETDA |AR917 DETDA [AR917
reakcicentalpia 366 B96 B33 414 P96  j381
/gl

exoterm csucs homérséklete

°C] 179 133 190 130 190 129

Az eredmények alapjan megallapithaté mindkét bioepoxi gyanta sikeresen térhaldsithaté mind az
amin (DETDA), mind az anhidrid (AR917) tipusu térhaldsitéval. Anhidrid esetén a kiilonbozé
komponensek térhaldsodasi profilja kozott nem volt 1ényeges kilonbség, a térhdldsodas egy szik
hémeérsékletzénaban ment végbe, 130 °C korili h6mérsékletcsticcsal. Amin esetén a térhdldsodas
Mind a DGEBA, mind a cikloalifas gliikdzalapu glikoézalapu gyantak térhaldsodasi entalpia gorbéje

nagyobb hémérsékletek felé tolddott el.

., Kérem ismertesse a TPSA modszert!”

A polaris topoldgiai fellilet (Topological Polar Surface Area (TPSA)) a molekuldk polaritdasanak
szamszerd jellemzésére alkalmas moddszer, melyet Ertl és tarsai [Ertl P, Rohde B, Selzer P. Fast
Calculation of Molecular Polar Surface Area as a Sum of Fragment-Based Contributions and Its
Application to the Prediction of Drug Transport Properties Journal of Medicinal Chemistry
2000;43:3714-7. http://doi.org/10.1021/jm000942e] fejlesztettek. A TPSA mddszert alapvetSen
gyobgyszeripari alkalmazasokra dolgoztdk ki, hogy a molekulak polaritdsa segitségével modellezzék,
hogy a potencialis gydgyszermolekuldk atjutnak-e az agyérgaton passziv molekularis transzporttal.
A modszer el6nye, hogy nem szikséges teljes 3D molekulamodelleket felépiteni és szamitani,
hanem a kiilonb6z6 polaris fragmensek fellleti hozzajaruldsainak 6sszegzésével szamolja a polaris
fellletet. A polaris fragmensek, azaz adott kotéssel kapcsoldodd atomok, felileti hozzajarulasat a
3D modellek alapjan szamitott polaris felliletek felhaszndlasaval hataroztdk meg nagyszamu
molekula eredményei alapjan. A validalasi eredmények alapjan a TPSA mddszerrel molekuldkra
szamitott polaris felllet nagyon jol kozeliti a 3D modell alapjan szamitott értékeket. Az Ertl és
munkatarsai altal létrehozott Java alapu alkalmazas SMILES szerkezeti képletek alapjan percenként
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atlagosan 8000 molekula TPSA szdmitasat tudja elvégezni, igy alkalmas a tébb millié molekulat
tartalmazd virtualis konyvtdrak biohasznosuldsanak gyors sz(irésére.

A TPSA mddszert polimer komponensek polaritdsanak szamszer( 6sszevetésére alkalmaztuk abbol
a célbdl, hogy becsilni tudjuk az impregndalédas mértéket egy szendvicskompozitban alkalmazott

polaris maganyag esetén.

Végezetiil, megkoszonve Dr. Belina Kdaroly tamogatdé véleményét, kérem a birdlatra adott

valaszaim elfogadasat.

Budapest, 2018. aprilis 13.

Toldy Andrea



