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ABSTRACT

One of the most significant challenges currently facing the scientific community is to elucidate
the relationship between the structure and physical properties of copolymers. In order to achieve this, it
is imperative to ascertain the precise structure and composition. The copolymer mass spectra analysis
algorithm developed by our research group represents a highly efficacious method for this purpose, as
it is capable of assigning the composition to each peak of the MALDI-TOF-MS copolymer mass
spectrum, thereby enabling the calculation of copolymer characterisation parameters. Furthermore, it is
capable of identifying homopolymers. Validation of the method was conducted through the utilization
of "H-NMR measurements. This information was employed to ascertain the precise composition of the
copolymers and the ratio of homo- di- tri-blocks. Subsequently, the extracted data were employed to
calculate the precise HLB value, which was then used to establish a relationship with the foaming
inhibition. In the latter tests, the correlation was found to be slightly low. Therefore, an additional log-
log linear combination model based on composition and structure was used to determine the physical
properties. Thus, the measured properties and those calculated by the model showed a high correlation.
Our results highlight that the structure of even seemingly simple copolymers is highly diverse and that
property assignment requires accurate and thorough structural identification.
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OSSZEFOGLALO

A polimerkémia egyik legnagyobb kihivasa a kopolimerek szerkezet-fizikai tulajdonsag
kapcsolatanak felderitése. Ehhez elengedhetetlen a pontos szerkezet és Osszetétel ismerete. A
kutatocsoportunk altal fejlesztett kopolimer tomegspektrum elemzé algoritmus ebben nyt;jt segitséget,
mivel képes a MALDI-TOF-MS kopolimer tomegspektrum minden egyes csticsahoz hozzarendelni az
Osszetételt és ezaltal a kopolimer jellemzd paramétereket kiszamitani. Ezen felill képes a
homopolimerek azonositdsara. A kutatds soran a modszert 'H-NMR mérésekkel validaltuk. Ezen
informaciokkal meghataroztuk a kopolimerek pontos Osszetételét, illetve a homo-di-tri-blokk aranyt.
Ezutdn a kinyert adatok segitségével kiszdmitottuk a pontos HLB értéket, mellyel kapcsolatot
teremtettiink a habzéasgatlassal. Utdbbi vizsgalatok soran a korrelacio kissé alacsonynak mutatkozott
ezért tovabbi, 0sszetételen s szerkezeten alapuld log-log linearis kombinacioji modellt alkalmaztunk a
fizikai tulajdonsigok meghatirozasira. igy a mért és a modellel szamolt tulajdonsagok magas
korrelaciot mutattak. Eredményeink ravilagitanak, hogy az egyszertinek tiiné kopolimerek szerkezete is
igen valtozatos és a tulajdonsag hozzarendelés pontos és alapos szerkezeti azonositast igényel.

Kulcsszavak: PEO-PPO blokk kopolimerek, poloxamerek, habzasgatlas, diblokk szennyezo,
részletes kopolimer karakterizalas

Erdélyi Magyar Miiszaki Tudomanyos Tarsasag — EMT



XXX. Nemzetkdzi Vegyészkonferencia « 2024

Kdészdnetnyilvanitas:
Koszonjiik a kdvetkezo palyazatoknak a munka soran nyujtott anyagi segitséget: RRF-2.3.1-21-2022-
00009, azonositészamu, Megujuld Energidk Nemzeti Laboratorium megnevezésii projekt a Széchenyi
Terv Plusz program keretében, az Eurdpai Unidé Helyredllitasi és Ellenalloképességi Eszkozének
tamogatasaval valosult meg. Koszonjik tovabba a MOL Petrolkémia Zrt altal nyujtott anyagi
tamogatast.
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