Az utdbbi évek fobb kutatdsi irdnyai a Kémiai
Tanszékcsoportban

Barték Mihay, Erddhelyi Andrds, Gajda Tamds, Hannus Istvdan, Hernddi Klara,
Jandky Csaba, Kiss Janos, Kénya Zoltan, Kortvélyesi Tamds, Horvdth Dezs6,
Kukovecz Akos, Pdlinké Istvan, Sipos Pdl, Solymosi Frigyes, Tasi Gyula, Toth
Agota, Visy Csaba, Wilfling Janos

Az elektrokémidtdl a reakciokinetikdig

A Vegytan II. Intézet jogutddjaként, Kiss Arpad vezetése alatt 1étrejott Alta-
lanos és Fizikai Kémiai Tanszék — késébb Fizikai Kémiai, jelenleg Fizikai
Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék — elektrokémiai jellegli kutatasai kez-
detben a korrézi¢ teriiletén folytak, majd a szerves elektrokémiai folyamatok
irannyal béviiltek. A nem-vizes kozeg(i szerves elektrokatalizis terén szerzett
tapasztalatok lehet6vé tették, hogy a 90-es évektdl az azid6tajt vilagszerte
nagy lendiilettel folyo, elektromos vezetésre képes szerves polimerek tanul-
manyozasa elétérbe keriiljon, és egyéb onrendezddé strukturak elektrokémiai
el6allitasara és vizsgalatara is kiterjedjen. Visy Csaba professzor vezetésével,
a fokozatosan b6viilé nemzetkozi kapcsolatokban szerzett tapasztalatok fel-
hasznalasaval, palyazati forrasok elnyerésével rovidesen olyan miiszerpark
és infrastrukturalis hattér alakult ki, mellyel ezek az Gj anyagok - szinteti-
kus fémek - szintézise és redoxi aktivitasuk elektrokémiai vizsgalata mellett,
az ezekkel a folyamatokkal parhuzamosan lejatszodo jelenségek — spektralis,
vezetés- és tomegvaltozasok — in situ kovetése is lehetévé valt, és a kutatasok
bio-elektrokémiai irdnnyal is boviiltek. Igy elektrokémiai gdzérzékeldk, vala-
mint enzimatikus bioszenzor el6allitasara is sor keriilt, utébbibol bejegyzett
szabadalom is sziiletett.
o T6th, P.S., Samu, G.F, Endrédi, B., Visy, C.:

Hyphenated in situ conductance and spectroelectrochemical studies

of polyaniline films in strongly acidic solutions

Electrochimica Acta 110: pp. 446-451. (2013)

o Toth, P.S., Peintler-Krivdn, E., Visy, C.:

Fast redox switching into the conducting state, related to single mono-

cationic/polaronic charge carriers only in cation exchanger type con-

ducting polymers

Electrochemistry Communications 18: pp. 16-19. (2012)
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A 2000-es évek kozepén induld, jelentds tamogatast élvezd, tudomanyteriilete-
ket atfogo palyazatok alkalmazasi lehet6ségek iranyaba mutato jellege folytan
el6térbe keriilt 4j tulajdonsagu elektrodok el6allitasanak, optimalizalasanak
igénye. Az ilyen iranyu kutatasok sordan olyan dsszetett, hibrid anyagok el6-
allitasara keriilt sor, melyek egyszerre mutattak a két komponens kedvezd
tulajdonsagait. A vezetd polimerek és szervetlen félvezet6k kombinacidjaként
eléallitott hibridek komoly érdeklédésre tartanak szamot, alkotdrészei lehet-
nek napelemeknek, szuperkondezatoroknak, szenzoroknak, stb. Az alkalma-
zasi lehetségek kiaknazasa érdekében a kompozitok osszetételének és szer-
kezetének finomhangoldsa, valamint a szerkezet-tulajdonsag dsszefliggések
felderitése egyarant fontos feladat. A kévetkezd fontosabb anyagcsalddok terii-
letén folynak eredményes kutatasok: ferrit-tartalmu vezetdé polimer nanokom-
pozitok, fotoaktiv vezetdpolimer kompozitok, termoelektromos tulajdonsagu
vezetOpolimer hibridek.
 Endrédi, B., Kormdnyos, A., Jandky, C., Berkesi, O., Visy C.:

Fixation of laccase enzyme into polypyrrole, assisted by chemical inte-

raction with modified magnetite nanoparticles: A facile route to synt-

hesize stable electroactive bionanocomposite catalysts

Electrochimica Acta 122: pp. 282-288. (2014)

e Jandky, C., de Tacconi, N.R., Chanmanee, W., Rajeshwar, K.:

Bringing conjugated polymers and oxide nanoarchitectures into int-

imate contact: Light induced electrodeposition of polypyrrole and

polyaniline on nanoporous WO, or TiO, nanotube arrays

Journal Of Physical Chemistry C - Nanomaterials And Interfaces 116:

pp. 4234-4242. (2012)

A kutatdcsoportban szerezte doktori fokozatat Janaky Csaba, aki az USA-ban
toltott Marie Curie-6sztondijabdl hazatérve, az idei év juliusatol a Magyar
Tudomdnyos Akadémia Lendiilet programjanak nyerteseként, egy modern
fotoelektrokémiai laboratérium kialakitasat kezdi meg, melynek célja tiizel6-
anyagok eldallitasa napenergia felhasznalasaval.

Onszervezdd§ rendszerek nemlinedris dinamikai
és kinetikai vizsgdlata
Onrendezddésnek vagy onszervezédésnek nevezziik azokat a folyamatokat,

amelyekben az anyag rendezettsége spontan névekszik. Az dnrendezédés
egyensulyhoz kozeli rendszerekre jellemz6, és a képz6do struktura mérete,
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szimmetridja az egyedi alkotd elemek tulajdonsagatdl fiigg (pl. micellaképz6-
dés vagy kristalyosodas). Az 6nszervezddés azonban kizarolag egyensulytol
tavoli rendszerekben valosul meg, és dontd szerepet jatszanak benne az exten-
ziv mennyiségek térbeli gradiensei, valamint a kialakul6 struktira mérete
nem az alkotékétdl, hanem a koztiik levé kdlcsonhatastdl fiigg. Léteznek
olyan, a kornyezetiinkben is megfigyelhet6 kémiai rendszerek, amelyekben
makroszkopikus 6nszervezddés jon létre, és idoben vagy térben periodikus
strukturak alakulnak ki. A folyamatok hajtéereje lehet az egyes komponen-
sek diffuziosebességének a kiilonbsége, valamint a folyamatok soran az oldat
stirliségének, viszkozitasanak vagy feliileti fesziiltségének a térbeli valtozasa.
A Kémiai Tanszékcsoport Nemlinedris Dinamika és Kinetika Csoportjanak
célja az ilyen rendszereket vezérl6 fizikai és kémiai mozgastorvények megis-
merése, tovabba a fenti hajtoerdkkel vezérelt tjabb 6nszervezddések keresése,
valamint a létrejové mintdzatok mindségi és mennyiségi jellemzése. Az ilyen
jellegii reakciokinetikai kutatasok az egyetemiinkén Nagypal Istvan professzor
kezdeményezésére indultak be a 80-as évek masodik felében. Ezeket a hagyo-
manyokat folytatva a csoport a kisérleti munkakat kiegészito, 1j jelenségeket
eldrevetitd, illetve magyarazé modellek felallitasaval és sik-, valamint tér-
beli modellezésével teszi teljessé. Ilyen, a csoport altal vizsgalt rendszerek
a kovetkezok: a klorit-tetrationdt savra autokatalitikus reakcid; a jodidionra
és a hidrogénionra is autokatalitikus jodat-arzénessav reakcid; gocnovekedés
révén a fazisatalakulassal jar6 csapadékképzddési reakcié (kalcium-klorid
reakcidja-oldat betaplalasa adott pH-ra allitott natrium-oxaldt-oldatba adott
pH-n jol kevert, aramlasmentes, illetve aramlasos rendszerben).

o Toth-Szeles, E., Téth, A., Horvith, D.:

Diffusive fingering in a precipitation reaction driven by autocatalysis
Chemical Communications 50: pp. 5580-5582. (2014)

* Bohner B., Schuszter G., Berkesi O., Horvdth D., Téth A.:
Self-organization of calcium oxalate by flow-driven precipitation
Chemical Communications 50: pp. 4289-4491. (2014)

e Rica, T, Schuszter, G., Horvdth, D., Téth, A.:

Tuning density fingering by changing stoichiometry in the chlori-
te-tetrathionate reaction
Chemical Physics Letters 585: pp. 80-83. (2013)

* Pépity-Téth, E., Pimienta, V., Horvdth, D., Téth, A.:

Hydrodynamic instability in the open system of the iodate-arsenous
acid reaction
Journal Of Chemical Physics 139:(16) Paper 164707. 6 p. (2013)
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Zeolitok és zeolitszerii mezopdrusos anyagok kémidja

A zeolitok mikropoérusos anyagok, néhany tized nm-es pérusatmérével, ami
az egyszerd molekulak atmérdjének felel meg. A mezoporusos anyagok pedig
olyanok, amelyekbe a nagyobb szerves molekulak, pl. gydgyszerek is beférnek.

A ,zeolit-sztori” 1756-ban kezd6dott, amikor Axel Frederik Cronstedt svéd
geologus szépen formalt kristalyokat gytjtott Svédorszag északi részének
egy rézbanyajaban. Az Gj asvanycsaladot zeolitnak, magyarul ,,forré k6”-nek
nevezte el a szavak gorog megfelelje alapjan. Azt tapasztalta ugyanis, hogy
ezek a kovek langba téve megduzzadtak, megolvadas el6tt pedig felhabzottak.
A zeolitok kezdetben mint a bazaltképzédmények iiregeiben, réseiben el6-
fordulé asvanyi ritkasagok keltették fel a geologusok figyelmét. A 20. szazad
elsé harmadéban a vegyészek kezdték tulajdonségaikat tanulmanyozni. Eszre-
vették ugyanis a dehidratalt kristalyok szelektiv adszorpcios képességét, ekkor
sziiletett a molekulasziirés elnevezés is. A zeolitok elsé katalitikus alkalma-
zasara 1959-ben keriilt sor, amikor a Union Carbide Co. kutato6i izomeriza-
cios reakciokban tesztelték az Y-zeolitot. 1960-ban javasoltak az alakszelektiv
katalizis elnevezést annak a varatlan katalitikus aktivitasnak a megjelolésére,
amelyet kalcium ioncserélt A zeolit (5A) esetében tapasztaltak. A 4-5 A pérus-
atmérdji zeoliton szelektiven krakkolddtak az egyenes szénldnct n-paraffi-
nok, ugyancsak egyenes lanct termékeket adva. A hatvanas évek végén és
a hetvenes években jelentds el6relépést jelentett a zeolitok szintézise teriiletén
Uj, nagy sziliciumtartalmu, kozepes pérusméretli anyagok (f6leg a Mobil cég
ZSM sorozata) eléallitasa. Ezek az anyagok addig nem ismert, alakszelektiv
atalakulasokra kifejlesztett technoldgiak megvalositasdhoz vezettek.

Magyarorszag nemcsak természetes zeolit-el6fordulasban gazdag, hanem
a zeolit szintézise és alkalmazasa teriiletén is bévelkedik itthon és kiilféldon
él6 szakemberekben. Rabé Gyula Amerikaban él, a Magyar Tudomanyos
Akadémia kiilsé tagja, a UOP volt kutatasi igazgatdja, akinek neve 6sszefor-
rott a zeolitok katalitikus alkalmazasaval, elsésorban a petrolkémiai iparban.
Csicsery Zsigmond, aki a zeolitkatalizatorok alakszelektiv hatdsanak els6 rend-
szerezdje, a Chevron Co. volt munkatarsa. B. Nagy Janos belgiumi professzor
a zeolitok szintézisének és NMR spektroszkopias tanulmanyozasanak nem-
zetkozi hir(i kutatdja. A hazai zeolitkutatas uttor6i Beyer Hermann, Fejes Pdl
és Kallé Dénes voltak.

Egyetemiinkon a zeolitokkal foglalkozo6 kutatasokat Fejes Pdl, majd Kiricsi
Imre vezette. A csoport féleg a zeolitszerkezetek mddositasaban, és a zeolito-
kon lejatsz6do reakciok karbénium ionszer(i intermediereik kimutatdsdban és
jellemzésében ért el fontos eredményeket. Fémek és fém-oxidok beépitésével,
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4j dealuminalasi technikdk kidolgozasaval, folyadék- és szilardfazisu ioncse-
rével, mint a szintézist kovetd legfontosabb modositasokkal sikeriilt jelentdsen
befolyasolni a zeolitok aktivitasat és szelektivitasat. F6ként rezgési spektro-
szképiai modszerek alkalmazasaval sikeriilt az izomerizacids, alkilezési, stb.
reakciok intermedierjeinek szerkezeti jellemezése. A késdbbiekben a repertodr
kibéviilt a mezopdrusos anyagok katalitikus tulajdonsagainak vizsgalataval.

e Pdlinké, I, Kénya, Z., Kukovecz, A., Kiricsi, 1.:

Zeolites: Chapter 22, in: Vajtai R (szerk.), Springer Handbook of
Nanomaterials., Berlin; Heidelberg: Springer, 2013. pp. 819-858
(ISBN:978-3-642-20594-1)

* Kénya, Z., Zhu, J., Szegedi, A., Kiricsi I, Alivisatos, P, Somorjai, G.A.:
Synthesis and characterization of hyperbranched mesoporous silica SBA-15
Chemical Communications (3) pp. 314-315. (2003)

e Fejes, P, Kiricsi, 1., Lazar, K., Marsi, I, Rockenbauer, A., Korecz, L.,
Nagy, ].B., Aiello, R., Testa, F.:

Attempts to produce uniform Fe(III) siting in various Fe-content
ZSM-5 zeolites — Determination of framework/extra-framework ratio
of Fe(III) in zeolites by EPR and Mdssbauer spectroscopy;,

Applied Catalysis A-General 242:(2) pp. 247-266. (2003)

* Kiricsi, 1, Forster, H., Tasi, G., Nagy, ].B.:

Generation, characterization, and transformations of unsaturated car-
benium ions in zeolites
Chemical Reviews 99: pp. 2085-2114. (1999)

Réteges szerkezetii anyagok kémidja

A zeolitokkal szerzett tapasztalatok inspiraltak a kutatdmunka kiterjesztését
réteges szerkezetl anyagok vizsgalatara. A valasztas egy vizben (és mas oldé-
szerekben is) duzzado kationcseréld sajatsagi anyagra a montmorillonitra,
valamint a vizben nem duzzado, de mas moédon a rétegtavolsag valtoztata-
sara késztethetd anioncserélé anyagcsoportra, a réteges kettds hidroxidokra
esett. A kutatasok magukban foglaltdk az anyagok szintézisét, koztiik eddig
nem ismert réteges kettds hidroxidok eléallitasat is, a szerkezetek mddositasat
egyszerl és Osszetett, szervetlen és szerves kationok, illetve anionok beépité-
sével a rétegek kozé (interkaldlas), a kapott szerkezetek kimerit6 jellemzését,
valamint katalitikus hasznositasukat egyarant. Sikeres volt sokféle szervetlen
ion, koztiik sszetett nagyméretti, savas és redoxi tulajdonsagokkal is rendel-
kez6 Keggin-ionok beépitése montmorillonit rétegkdzi terébe, a nyert kita-
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masztott rétegszilikatok sokoldalu jellemzése, és a kapott anyagok alkalmasak
voltak sav-bdzis, redoxi, valamint a mindkét fajta reakciét magaban foglalé
Osszetett reakciok katalizédlasara. Mind a hékezelt, mind a hékezelés nélkiili
réteges kettés hidroxidok sokféle kémiai atalakulas alkalmas katalizatorai-
nak bizonyultak. Az aminosavak sikeres interkaldldsat — kationos formaban
montmorillonitba, anionosban réteges kett6s hidroxidokba - targyalé munka
a vonatkozo kutatasi irdny egyik alapmuvévé valt.

e Mészdros, Sz., Haldsz, |., Kénya, Z., Sipos, P., Pdlinké, 1.
Reconstruction of calcined MgAl- and NiMgAl-layered double hydro-
xides during glycerol dehydration and their recycling characteristics
Applied Clay Science 80-81: pp. 245-248. (2013)

* Sranké, D., Pallagi, A., Kuzmann, E., Canton, S.E., Walczak, M., Sdpi,
A., Kukovecz, A., Kénya, Z., Sipos, P., Palinké, L:

Synthesis and properties of novel Ba(II)Fe(III) layered double hydroxides
Applied Clay Science 48:(1-2) pp. 214-217. (2010)

e Fudala, A., Pdlinké, L, Kiricsi, L:

Preparation and characterization of hybrid organic-inorganic compo-
site materials using the amphoteric property of amino acids: Amino
acid intercalated layered double hydroxide and montmorillonite
Inorganic Chemistry 38:(21) pp. 4653-4658. (1999)

* Pdlinké, I, Molndr, A., Nagy, ].B., Bertrand, ].C., Lazdr, K., Valyon, ],

Kiricsi, L.

Mixed-metal pillared layer clays and their pillaring precursors

Journal Of The Chemical Society-Faraday Transactions 93:(8) pp. 1591
1599. (1997)

Hordozos és szabdlyos szerkezetii fémkatalizatorok valamint
organokatalizdtorok kémidja

A Kémiai Tanszékcsoportban folyd alapkutatas jellegii katalitikus vizsgalatok
az 4j energiaforrasok (H,) lehet6ségének kidolgozasat, a kornyezetvédelmi
problémak megoldasat és értékesebb vegyiiletek eléallitasat célozzak.

A Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi, az Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai
Tanszéken, valamint az MTA-SZTE Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai Kutato-
csoportjdban az utébbi két évben elsésorban a CO,+H,, a CH,+CO, és az etanol
atalakulasi reakcidival foglalkoztak oxidhordozoés és modell fémkatalizato-
rokon. A reakciok sordn termikus, de néhany esetben lathaté és UV-fény-
nyel valo gerjesztést is alkalmaztak. Minden esetben kiterjedten vizsgaltak
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a katalizatorok szerkezetét a katalitikus reakcid el6tt és, lehetdség szerint,
a reakci6 alatt. A széleskorii elektron-, ion- és fotoelekton spektroszkopiai
modszerek (AES, XPS, LEIS), valamint a morfoldgiai vizsgalatok (TEM, SEM,
STM) egyiittes alkalmazasa médot nyujtott a katalizator hatasossaga és szer-
kezete kozotti Osszefiiggés feltarasara. A reakciok és azok részlépéseit jol defi-
nialt, orientalt filmeken, strukturalt nanofazisokon (szalak, csovek) és porusos
oxidokon, illetve ezekre levalasztott fém nanorészecskéken torténtek.
o Ferencz, Zs., Badn, K., Oszkd, A., Kénya, Z., Kecskés, T., Erddhelyi, A.:
Dry reforming of CH4 on Rh doped Co/AI203 catalysts
Catalysis Today 228: pp. 123-130. (2014)
« Ferencz, Zs., Erdhelyi, A., Badn, K., Oszké, A., Ovdri, L., Kénya, Z.,
Papp, C., Steinriick, H.-P., Kiss, J.:
Effects of support and Rh additive on Co-based catalysts in the etha-
nol steam reforming reaction
Acs Catalysis 4: pp. 1205-1218. (2014)
* Sarusi, I, Fodor, K., Badn, K., Oszké, A., Pétdri, G., Erdéhelyi, A.:
CO, reforming of CH, on doped Rh/Al,O, catalysts
Catalysis Today 171:(1) pp. 132-139. (2011)

Az MTA-SZTE Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai Kutatocsoport Katalitikus
Csoportjaban behatéan foglalkoztak az oxigéntartalmu szerves vegyiiletek
(metanol, etanol, hangyasav, dimetil-éter) fotokatalitikus bomlasanak vizs-
galataval. Az elsddleges cél a lehetéleg tiszta, CO-mentes hidrogén el6allitasa
volt, amely az izemanyagcellak szamara elsédleges fontossagu. A korabbi
kutatdsi eredmények szerint szdmos katalizator (Pt-fémek, Mo,C, Au nano-
méretben alkalmas hordozokon) hatasos a fent felsorolt vegyiiletek bontasa-
ban, azonban CO-mentes hidrogént csak a hangyasav katalitikus bomlasa
soran kaptak.

A metanol és az etanol fotolizisének vizsgalatakor kideritették, hogy a bom-
las inicialo lépése az adszorbealt metoxi-, illetve etoxicsoportok atalakulasa
adszorbealt formiatta, illetve acetaldehiddé. Az alkalmas fotokatalizatornak
a nitrogénnel adalékolt TiO, bizonyult. Atmenetifémek (Rh, Pt, Ir, Ru) révitele
a tiszta és a dotdlt TiO,-ra jelentésen megnoveli az alkoholok fotoindukalt
bomlasanak a mértékét, még lathato besugarzas esetén is.

A hangyasav fotobomlasanak vizsgalatakor felismerték, hogy nemesfémek
ravitele a tiszta és nitrogénnel dotalt TiO,-ra jelentésen megnévelte a mole-
kula fotokatalitikus bomldsdnak mértékét. Ebben a folyamatban a Pd/TiO,
volt a legaktivabb katalizator. Ezen a katalizatoron sikeriilt CO-mentes hid-
rogént eléallitani.
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 Gazsi, A., Schubert, G., Bansagi, T., Solymosi, F.:
Photocatalytic decomposition of methanol and ethanol on Au suppor-
ted by pure or N-doped TiO,
Journal Of Photochemistry And Photobiology A-Chemistry 271: pp.
45-55. (2013)

* Gazsi, A., Schubert, G., Pusztai, P., Solymosi, F.:
Photocatalytic decomposition of formic acid and methyl formate on
TiO, doped with N and promoted with Au. Production of H,.
International Journal Of Hydrogen Energy 38:(19) pp. 7756-7766.
(2013)

o Schubert, G., Bansagi, T., Solymosi, F.:
Photocatalytic decomposition of methyl formate over TiO,-supported
Pt metals
Journal Of Physical Chemistry C — Nanomaterials And Interfaces
117:(44) pp. 22797-22804. (2013)

Az MTA-SZTE Sztereokémiai Kutatocsoport szerves kémiai tanszéki részlege
a heterogén katalitikus aszimmetrikus szintézisek kutatdasaban az utébbi két
évben — a korabbiakban végzett kutatasokra alapozva — az enantioszelektiv
hidrogénezések és az aszimmetrikus aldol reakciok terén az alabbi eredmé-
nyeket érte el.

A Pd-tartalmu grafének aktiv katalizatornak bizonyultak prokiralis alifas
a,B-telitetlen karbonsavak enantioszelektiv hidrogénezésében cinkonidin
kiralis modositd és benzilamin nem-kiralis adalék jelenlétében. A hagyo-
manyos hordozds Pd-katalizatoroktdl eltéréen a nem-kiralis adalék novelte
a hidrogénezés sebességét, ami feltételezéseink szerint a grafén kiilonleges
tulajdonsagainak koszonheto.

Uj médszert dolgoztak ki 3-hidroxi-3,4-dihidrokinolin-2(1H)-on szar-
mazékok enantioszelektiv eléallitasara, a jol ismert cinkona alkaloidokkal
modositott Pt-katalizator alkalmazasaval. A reakcié felhasznalhaté a fenil-
gylrlin szubsztitualt szarmazékok eléallitasara is: a nitrocsoport melletti
szubsztituensek novelik a kivant termék szelektivitasat, igy a 8-szubsztitualt
hidrokinolonok nagyobb hozammal nyerhetdk ki.

Cinkonidinnel médositott Pd/Al,O,-katalizétort haszndlva a 2-metil-2-bu-
ténsav enantioszelektiv hidrogénezésére megmutattdk, hogy a nem-kiralis
amin adalékok, amelyek jelentésen novelhetik az enantioszelektivitast, részt
vesznek a kirdlis indukcidért felelds feliileti atmeneti komplex kialakitasaban.

Aminosavak, di- és tripeptidek sokféle szerves kémiai reakcié sztereosze-
lektiv kivitelezésére hasznalhatok. A szerves katalizatorok rogzitése szilard
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hordozéra nemcsak a termékek tisztitasat konnyiti meg, hanem a koriilmé-
nyesen eléallithatd peptidek visszanyerését és ujboli hasznalatat is lehet6vé
teszi. Harom szerves polimerhez (polisztrirol) kotott peptidkatalizatort alli-
tottak el6, amelyeket aceton és ciklohexanon keresztaldol dimerizacidjaban
teszteltek. Eredményeik irdnyt mutattak ajabb, nagyobb hatékonysagu kiralis
kompozitanyagok kifejlesztéséhez.

Kiralis katalizatorok rogzitése szervetlen hordozdkon tovabb novelheti
az eljarasok el6nyeit, elsésorban a hordozo6 kedvezd tulajdonsagainak hatd-
sara. Ezért vizsgalatokat folytattak oxidra rogzitett prolinkatalizatorokkal.
Ciklohexanon esetében a feliileten adszorbealt aminosavakkal katalizalt reak-
cidkban a homogén reakcidval megegyez6 konfiguracidju optikai izome-
rek keletkeztek nagyobb mennyiségben, azonban jobb enantioszelektivitas
elérése valt lehetévé. Ezek az eredmények kiindulépontot jelenthetnek olyan
oxid feliiletekre adszorbedlt aminosav-katalizatorok el6allitdsahoz, amelyek
hatékonysaga jelentésen meghaladhatja a homogén katalizatorként hasznalt
aminosavakét.

» Sz6llési, G., Csampai, A., Somlai, C., Fekete, M., Bartok, M.:

Unusual enantioselectivities in heterogeneous organocatalyzed reac-
tions: Reversal of direction using proline di- versus tri-peptides in
the aldol addition

Journal Of Molecular Catalysis A-Chemical 382: pp. 86-92. (2014)

* Makra, Z., Sz6ll6si, G.:

Hydrogenation of (E)-2-methyl-2-butenoic acid over cinchona-modi-
tied Pd catalyst in the presence of achiral amines: Solvent and modi-
fier effect

Catalysis Communications 46: pp. 113-117. (2014)

* Sz6llési G., Fekete, M., Gurka, A.A., Barték M.:

Reversal of enantioselectivity in aldol reaction: New data on proli-
ne/g-alumina organic-inorganic hybrid catalysts
Catalysis Letters 144:(3) pp. 478-486. (2014)

* Sz6ri, K., Puskds, R., Sz6ll6si, G., Bertoti, 1., Szépvolgyi, J., Bartok, M.:
Palladium nanoparticle-graphene catalysts for asymmetric hydroge-
nation
Catalysis Letters 143:(6) pp. 539-546. (2013)

 Sz6llési, G., Makra, Z., Kovdcs, L., Fiilop, F., Bartok, M.:

Preparation of optically enriched 3-hydroxy-3,4-dihydroquino-
lin-2(1H)-ones by heterogeneous catalytic cascade reaction over sup-
ported platinum catalyst

Advanced Synthesis & Catalysis 355:(8) pp. 1623-1629. (2013)

124



Az UTOBBI EVEK FOBB KUTATASI IRANYAI A KEMIATI TANSZEKCSOPORTBAN

Elméleti és szamitdsos kémiai kutatdsok

Tasi Gyula és munkacsoportja egyarant foglalkozik kvantumkémiai médsze-
rek és programok fejlesztésével, valamint alkalmazott kvantumkémiai szami-
tasokkal az SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszékén. Az utobbi
kategdriaba elsdsorban magas szinti ab initio termokémia szamitasok tartoz-
nak légkorkémiai szempontbol fontos molekulakra és reakcidkra. Azonban
olyan kérdésekkel is foglalkoznak, mint a szénatom és a kénatom képzddés-
héje, valamint a butdan konformerek relativ stabilitasa. Alkanok konformacids
flexibilitasanak tanulmanyozasa soran kifejlesztették a konformacios analizis
végrehajtasahoz sziikséges teljes eszkoztarat. Ennek segitségével tetszoleges
tlexibilis molekula esetén elvégezhet6 a konformacios analizis.

A csoportban sokféle mddszert és az azokhoz tartoz6 programot hoztak
létre, illetve feljesztenek. Ilyenek a vildg egyik leggyorsabb kozelité kvan-
tumkémiai mdédszere (SEOEM) és programja (a moédszer a molekula dsszes
elektronjat figyelembe veszi, s visszaadja az Osszetett ab initio termokémiai
madszerekkel szamithatd teljes energiat); egy ab initio kvantumkémiai prog-
ram, amely képes térben szétoszlatott Gauss-palyakkal (DGB) is szamolni;
egy vektoralgebrai mddszer pontcsoportok és vazcsoportok meghataroza-
sara; Monte-Carlo programok kémiai reakciok formalkinetikai tanulma-
nyozasara.

e Tasi, G., Nagy-Gyevi, L., Tobids, R., Tasi, T.S.:

Vector algebra and molecular symmetry: a tribute to Professor Josiah
Willard Gibbs
Journal Of Mathematical Chemistry 51:(8) pp. 2187-2195. (2013)

e Barna, D., Nagy, B., Csontos, J., Csdszdr A.G., Tasi, G.:

Benchmarking experimental and computational thermochemical
data: A case study of the butane conformers

Journal Of Chemical Theory And Computation 8:(2) pp. 479-486.
(2012)

* Nagy, B., Szakdcs, P., Csontos, ]., Rolik, Z., Tasi, G., Kallay M.:
High-accuracy theoretical thermochemistry of atmospherically
important sulfur-containing molecules
Journal Of Physical Chemistry A 115:(26) pp. 7823-7833. (2011)

e Tasi, G, Barna, D.:

Energy decomposition based on the extended virial theorem: Hart-
ree-Fock and second-order Moller-Plesset results

International Journal Of Quantum Chemistry 109:(11) pp. 2599-2605.
(2009)
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o Tasi, G., Mizukami, F., Palinkd, 1., Csontos, J., Gyorffy, W., Nair, P,
Maeda, K., Toba, M., Niwa, S., Kiyozumi, Y., Kiricsi, L.
Enumeration of the conformers of unbranched aliphatic alkanes
Journal Of Physical Chemistry A 102:(39) pp. 7698-7703. (1998)

Kortvélyesi Tamads és egylttmikodo partnerei kvantitativ szerkezet—aktivitas
(QSAR), kvantitativ szerkezet—tulajdonsag (QSPR) és kvantitativ szerkezet—
kromatografias retenci6 dsszefiiggéseket (QSRR) tanulmanyoznak kvantum-
kémiai és statisztikai modszerekkel. A mddszert alkalmaztak ligandum alapu
gyogyszertervezésre is, amikor a ligandum molekulak bioldgiai aktivitdsa
ismert volt, de a célmolekula nem.

Hatékony szamitogépes eljarasokat fejlesztettek fehérjék kotéhelyei-
nek felderitésére, és a kis molekulak energetikailag/alakilag legkedvezébb
elhelyezkedési lehet6ségeinek feltarasara. A gydgyszerszeri molekulak
kotodését és a kotédés erdsségét fehérje—fehérje, fehérje—ligandum és
fehérje-DNS dokkoldsi eljarasokkal és molekuladinamikai mddszerek-
kel vizsgaljak.

Kvantumkémiai mddszerekkel szamitottak a DNS, PNS és triplexek szer-
kezetét és szerkezeti valtozasait, valamint kolcsonhatasat fehérjékkel.

Szerves molekulak konformacidanalizisét és reakcidinak lehetdségeit sze-
miempirikus és ab initio/stiriiségfunkciondl médszerekkel vizsgaltak, a kisér-
leti eredmények értelmezésének érdekében.

A kristalyszerkezetek kialakulasakor fellép6 eréket molekulamechanikai,
kvantumkémiai és elektrosztatikat leir6 modszerekkel tanulmanyoztak/tanul-
manyozzak.

* Keglevich, G., Kiss, N.Z., Drahos, L., Kortvélyesi, T.:

Direct esterification of phosphinic acids under microwave conditions:
extension to the synthesis of thiophosphinates and new mechanistic
insights

Tetrahedron Letters 54:(6) pp. 466-469. (2013)

* Nagy, G., Gyurcsik, B., Hoffmann, E.A., Kortvélyesi, T.:

Theoretical design of a specific DNA-Zinc-finger protein interaction
with semi-empirical quantum chemical methods

Journal Of Molecular Graphics And Modelling 29:(7) pp. 928-934.
(2011)

» Hoffmann, E.A., Fekete, Z., Rajké, R., Pdlinké, I., Kortvélyesi, T.:
Theoretical characterization of gas-liquid chromatographic molecular
stationary phases with quantum chemical descriptors
Journal Of Chromatography A 1216:(12) pp. 2540-2547. (2009)
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o Silberstein, M., Dennis, S., Brown, L., Kortvélyesi, T, Clodfelter, K., Vajda, S.:
Identification of substrate binding sites in enzymes by computational
solvent mapping
Journal Of Molecular Biology 332:(5) pp. 1095-1113. (2003)

Nanotechnoldgiai kutatdsok

A SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszékén mikodd, Hernddi Kldra
altal vezetett Alkalmazott Nanocsd Technoldgia (Applied Nanotube Techno-
logy, ANT) kutatocsoport — hazai és kiilfoldi partnerekkel kiegésziilve - mar
lassan 20 éve foglalkozik kiilonb6z6 formaju szén nanocsévek szintézisével,
valamint szén nanocséalapu kompozitanyagok eldallitasaval és azok széles-
kort felhasznalasi lehetdségeinek vizsgalataval. A csoport munkdja feldleli
a kiilonféle szén nanocsovek szintézisét, elsésorban a katalitikus kémiai g6z-
lecsapas (catalytic chemical vapour deposition — CCVD) technikajaval, azok
tisztitasi modszereinek fejlesztését, kiilonféle szén nanocsé—szervetlen vagy
szerves anyag kompozitok készitését, valamint a kompozitok felhasznalasi
lehetdségeinek kutatasat. A csoportban kidolgoztak kiilonféle nanocsd-bevo-
nasi technikdkat és tesztelték a kapott nanokompozitok szenzorikus, valamint
polimererdsité tulajdonsagait. A kutatocsoportban tobbfalt szén nanocsovek-
kel alkotott, valamilyen TiO, alapt kompozit fotokatalizatorok eléallitasaval,
jellemzésével és fotokatalitikus aktivitasuk vizsgalataval is foglalkoznak.

* Kecsenovity, E., Fejes, D., Réti, B., Hernddi, K.:

Growth and characterization of bamboo-like carbon nanotubes synt-
hesized on Fe-Co-Cu catalysts prepared by high-energy ball milling
Physica Status Solidi B-Basic Solid State Physics 250:(12) pp. 2544 -
2548. (2013)

e Aroutiounian, V.M., Adamyan, A.Z., Khachaturyan, E.A., Adamyan, Z.N.,
Hernddi, K., Pallai, Z., Németh, Z., Forro, L., Magrez, A., Horvith, E.:
Study of the surface-ruthenated SnO,/MWCNTs nanocomposite
thick-film gas sensors
Sensors And Actuators B-Chemical 177: pp. 308-315. (2013)

* Pap, Z., Kardcsonyi, E., Baia, L., Pop, L.C., Danciu, V., Hernddi, K.,
Mogyordsi, K., Dombi, A.:

TiO,/WO,/Au/MWCNT composite materials for photocatalytic hyd-
rogen production: Advantages and draw-backs

Physica Status Solidi B-Basic Solid State Physics 249:(12) pp. 2592-
2595. (2012)
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o Németh K., Réti, B., Pésa, M., Belina, K., Hernddi, K.:
§i0,/MgO coated multiwalled carbon nanotubes in polymer composites
Physica Status Solidi B-Basic Solid State Physics 249:(12) pp. 2333-2336.
(2012)

o Fejes, D., Hernddi, K.:
A review of the properties and CVD synthesis of coiled carbon nano-
tubes
Materials 3:(4) pp. 2618-2642. (2010)

Szintén az Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszéken mikédnek Konya
Zoltan és Kukovecz Akos kutatécsoportjai, melyekben a nanostrukturalt anya-
gok széles korének szintézisét és alkalmazasait fejlesztik. Dolgoznak mezopo-
rusos anyagokkal, szén- és szilikahabokkal, tovabba nemesfémekbdl, vasbdl,
télvezetd oxidokbol és kalkogenidekbdl késziilt nanorészecskékkel, valamint
szén, oxid és kalkogenid nanocsovekkel, nanoszalakkal és ezek kompozitjai-
val is. Kiemelkedden fontos a trititanat nanocsévek/nanoszalak kémiajanak
kutatdsa: tobb nemzetkozileg is magasan hivatkozott alapcikket irtak ezeknek
az anyagoknak a képzddési és egymasba alakitasi mechanizmusairdl, fazistér-
képiikrél, nedvesedésérdl és fotokatalitikus felhasznaldsukrol.

Alapkutatasi szinten az MTA-SZTE Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai
Kutatdcsoport féként szilard/gaz hatdrfeliileti kémiaval és katalizissel,
az MTA-SZTE ,Lendiilet” Pérusos Nanokompozitok Kutatdcsoport pedig
a fluidumok és a nanopdrusos anyagok kolcsonhatasainak vizsgalataval és
szenzorfejlesztéssel foglalkozik. Azonositottak példaul a trititanat nanosza-
lakban vizadszorpci6 soran lezajlo relaxacids és toltésatviteli folyamatokat, és
vizsgaltak ezek valtozasat az adszorbatum mennyiségével és a homérséklettel.
Végiil olyan elméleti modellt allitottak fel, mely a vezetési valasz delokalizalt-
sagat — el6szor a szakirodalomban — is szamitasba vette.

Kiemelenddk még a csoportok ipari szereplékkel kdzosen megvaldsitott
munkai, kiilonosen a szegedi gyufagyarral apolt szoros K+F egytittmutikodés,
valamint a zérd vegyértéki vas nanorészecskékkel torténd talajvizkezeld tech-
nologia kifejlesztése, méretnovelése és sikeres terepi alkalmazasa.

* Buchholcz, B., Haspel, H., Kukovecz, A., Kénya, Z.:

Low temperature conversion of titanate nanotubes into nitrogen-do-
ped TiO, nanoparticles
Crystengcomm 2014, nyomdaban, DOI: 10.1039/C4CE00801D

* Ovdri, L., Berké, A., Gubé, R., Rdcz, A., Kénya, Z.:

Effect of a gold cover layer on the encapsulation of rhodium by tita-
nium oxides on titanium dioxide(110)
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Journal Of Physical Chemistry C - Nanomaterials And Interfaces
118:(23) pp. 12340-12352. (2014)

Kukovecz, A., Kozma, G., Kénya, Z.:

Multi-walled carbon nanotubes: Chapter 5

In: Springer Handbook Of Nanomaterials, Berlin; Heidelberg: Sprin-
ger, 2013. pp. 147-188 (ISBN: 978-3-642-20594-1).

Haspel H., Bugris V., Kukovecz A.:

Water sorption induced dielectric changes in titanate nanowires
Journal Of Physical Chemistry C - Nanomaterials And Interfaces
117:(32) pp. 16686-16697. (2013)

Xiang, C.S., Cox, P.J., Kukovecz, A., Genorio, B., Hashim, D.P., Yan,
Z., Peng, ZW., Hwang, C. C., Ruan, G., Samuel, E.L.G., Sudeep, P.M.,
Kénya, Z., Vajtai, R., Ajayan, P.M., Tour, ].M.:

Functionalized low defect graphene nanoribbons and polyurethane
composite film for improved gas barrier and mechanical perfor-
mances

Acs Nano 7:(11) pp. 10380-20386. (2013)

Kukkola, J., Mohl, M., Leino, A.R., Mdklin, ], Halonen, N., Shchukarev,
A., Kénya, Z., Jantunen, H., Kordds, K.:

Room temperature hydrogen sensors based on metal decorated WO3
nanowires

Sensors And Actuators B-Chemical 186: pp. 90-95. (2013)

Dardnyi, M., Csesznok, T., Kukovecz, A., Kénya, Z., Kiricsi, L, Ajayan,
P.M., Vajtai, R.:

Layer-by-layer assembly of TiO, nanowire/carbon nanotube films and
characterization of their photo-catalytic activity

Nanotechnology 22:(19) Paper N°195701. 9 p. (2011)

Szervetlen kémia hiperalkalikus kozegben

A 2009-ben létrehozott Anyag és Oldatszerkezeti Kutatocsoport, Sipos Pal
és Palinko Istvan vezetésével, sok minden mas mellett tanulmanyozza a Ca,
Al, Ga, és Sn ionjainak viselkedését extrém tomény (egészen 16 mol/dm?>-ig)
NaOH-oldatokban. Kiilonleges kortilmények kozott kiilonleges kémia tor-
ténik, és valdban, ilyen feltételek mellett a Ca(II)-ionok komplexalédnak
cukorsavak anionjaival, szokatlan szerkezetii komplexeket alkotva. A cso-
port eredményei ramutattak arra, hogy az Sn(II)-, Sn(IV)- és a Ga(III)-ionok
is a szokasostol eltéréen viselkednek hiperalkalikus kozegben.
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* Radnai, T., Bdlint, Sz., Baké, 1., Megyes, T., Grész, T., Pallagi, A., Peint-
ler, G., Palinko, L, Sipos, P.:
The structure of hyperalkaline aqueous solutions containing high
concentrations of gallium - a solution X-ray diffraction and computa-
tional study
Physical Chemistry Chemical Physics 16:(9) pp. 4023-4032. (2014)

e Pallagi, A., Bajnéczi, E.G., Canton, S.E., Bolin, T.B., Peintler, G., Kutus,
B., Kele, Z., Pdlinké, L., Sipos, P.:
Multinuclear complex formation between Ca(II) and gluconate ions in
hyperalkaline solutions relevant to radioactive waste disposal
Environmental Science & Technology 48:(12) pp. 6604-6611. (2014)

e Pallagi, A., Tasi, A.G., Peintler, G., Forgo, P., Pdlinké, L, Sipos, P.:
The complex forming between the AI(III) and gluconate in alkaline
solutions
Dalton Transactions 42:(37) pp. 13470-13476. (2013)

* Pallagi, A., Csendes, Z., Kutus, B., Czeglédi, E., Peintler, G., Forgo, P,
Pdlinké, I, Sipos, P.:
Multinuclear complex formation in aqueous solution of Ca(II) and
heptagluconate ions
Dalton Transactions 42:(23) pp. 8460-8467. (2013)

Bioszervetlen kémiai kutatdsok

A Szegedi Tudomanyegyetemen folyo bioszervetlen kémiai kutatasokat a néhai
Burger Kalman akadémikus inditottja utjara 1983-ban. Az elmult 30 évben
azonban a vizsgalt rendszerek terén jelentds eltolodas kovetkezett be a makro-
molekulak iranyaba. A Bioszervetlen Kémiai Kutatdcsoportban jelenleg folyd
kutatasok harom nagyobb teriilet, a gyogyhatast fémkomplexek kifejlesztése,
a metalloproteinek szerkezeti és funkcionalis modellezése, valamint a mes-
terséges metallonukleazok eldallitasa koré csoportosithato.

A potencialisan gyogyhatasu fémkomplexekkel kapcsolatos munka soran don-
toen az uj fejlesztésti fémkomplexek biotranszformacids folyamatait és biospecia-
cidjat vizsgaljak. Az ilyen folyamatok megismerése alapvetGen fontos azért, hogy
meg tudjak josolni a gyogyszerjelolt fémkomplex sorsat az emberi szervezetben
és azért is, hogy hozza tudjanak jarulni a hatdsmechanizmus megértéséhez, és
a sikeres gyogyszerfejlesztéshez is. Az in vitro vizsgalati adatok birtokaban pedig
(matematikailag és kémiailag) modellezni tudjak a fémkomplexek viselkedését
biologiailag relevans koncentraciéviszonyok kozott, bioligandumok jelenlétében.
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Munkajuk érinti a klinikai fazisban 1év6 rakellenes anyagok (pl. Triapine fém-
komplexei, a Ga(III) és Ru(II/III) komplexek), inzulinutanzé VO(IV) komplexek,
valamint az Alzheimer-kor kezelésében alkalmazhaté kelatok vizsgalatat is.
A metalloproteinek funkcionalis és szerkezeti modellezésével kapcsola-
tos munkaik egy része a nativ enzimekhez hasonlé aktivitassal, szelektivi-
tassal és mikodési mechanizmussal rendelkez6, kis molekulatomegt fém-
komplexek kifejlesztését célozzak meg, melyek mind elméleti (a mikodés
jobb megismerése), mind gyakorlati szempontbol (bioutanzé katalizatorok
kifejlesztése) értékes eredményeket szolgaltathat. Masrészt vizsgaljak szamos
metalloprotein fémkotd sajatsagait miikodésiik jobb megértése céljabol, de
a vizsgélt fehérjék szabélyzdsa terdpids felhasznéldst is nyerhet. Igy péld4ul
azonositottak a human ZnT3 cink-transzporter fehérje cinkkotd szekvencia-
jat, ami a feltételezések szerint kapcsolatban all az Alzheimer-korra jellemzd
B-amiloid plakkok kialakulasaval.
Munkajuk harmadik részében részletesen vizsgaljak a colicin E7 bakterialis
toxin nukledz doménjét. Ez a fehérje ugyanis a C-terminalis részén talalhatd
Zn(II)-iont tartalmazé aktiv kozpontja révén katalizalja a DNS foszfodiészter
kotéseinek hidrolitikus hasitasat, de e folyamat lejatszodasahoz elengedhetet-
len a fehérje N-termindlis végének jelenléte, amely intramolekuldris allosz-
térikus szabdlyozast biztosit az enzim miikddéséhez. Ezt kihaszndlva olyan
biztonsagos mesterséges nukleazok kifejlesztésén dolgoznak, amelyek nemcsak
az in vitro molekularis bioldgiai kutatasokat segithetik, hanem segitségtikkel
sejteken beliil gének alakithatok at (javithatok, valtoztathatok, vagy kitithet6k),
ami szamos ma még gyogyithatatlan betegség esetén jelenthetne megoldast.
» Dométor, O., Hartinger, C.G., Bytzek, A.K., Kiss, T., Keppler, B.K.,
Enyedy, E.A.:
Characterization of the binding sites of the anticancer ruthenium(III)
complexes KP1019 and KP1339 on human serum albumin via compe-
tition studies
Journal Of Biological Inorganic Chemistry 18:(1) pp. 9-17. (2013)
e Arus, D., Dancs, A., Nagy, N.V., Gajda, T:
A comparative study on the possible zinc binding sites of the human
ZnT3 zinc transporter protein
Dalton Transactions 42: pp. 12031-12040. (2013)

» Czene, A., Németh, E., Zéka, L, Jakab-Simon N.L, Kortvélyesi, T,
Nagata, K., Christensen, H.E.M., Gyurcsik B.:
The role of the N-terminal loop in the function of Colicin E7 nuclease
domain
Journal Of Biological Inorganic Chemistry 18:(3) pp. 309-321. (2013)
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e Milunovic, M.N.M., Enyedy, E.A., Nagy, N.V, Kiss, T, Trondl, R., Jaku-
pec, M.A., Keppler, K.B., Krachler, R., Novitchi, G., Arion, V.B.:
L- and D-proline thiosemicarbazone conjugates: coordination beha-
vior in solution, and the effect of copper(II) coordination on their
antiproliferative activity
Inorganic Chemistry 51:(17) pp. 9309-9321. (2012)

Szteroidkémiai kutatdsok

Az SZTE Szerves Kémiai Tanszékén a természetes eredetii szerves vegyiiletek
kutatasa tobb évtizedes multra tekint vissza. A korabban foly6 peptidkémiai,
alkaloidkémiai és heterociklusos molekulakkal folytatott intenziv kutatasok
a mult szazad hatvanas éveitdl kezdve a szteranvazas vegyiiletekkel végzett
kisérletes munkakkal egésziiltek ki, és ez utobbi témateriilet a mai napig is
a tansz€k egyik f6 kutatasi profiljat képezi. A Szteroidkémiai Kutatécsoport
kiilonbo6z6 alapvazu szteroidszarmazékok (elsdsorban természetes nemihor-
mon analogonok) szintetikus szerkezetmodositasaval foglalkozik, melynek
célja az eredeti biologiai hatds hattérbe szoritasa és egy uj f6hatas el6térbe
helyezése.

Napjaink szteroidkutatasanak {6 célja a mar meglévo, ismert szarmazékok-
nal szelektivebb hatdsu vegytiletek szintézise. A f6hatas novelésére és a mellék-
hatasok hattérbe szoritasara a vazon végrehajtott modositasok, a kiilonbozd
funkcids csoportok bevitele, és tjabban, a heterociklusokat is tartalmazé
szteroidok eldallitasa ad lehetdséget. Az utobbi évek kutatasi eredményei ala-
tamasztottak, hogy szamos szteranvazas vegyiilet dsszetett hatasmechaniz-
mussal kozvetleniil és szelektiv modon képes a raksejtekre hatni, melynek
eredményeként azok burjanzasa megakadalyozhatd, ugyanakkor az egészséges
sejtosztodas érintetlen marad. Igy a heterociklusos szteroidok alkalmazésa
a célzott rakterapia kivalo lehet6ségét kinalja. Terapias jelentéségiik mellett
a szteranvazas vegyiiletek kutatdsa szintetikus szempontbol is érdekes kihi-
vas, hiszen a viszonylag merev alapvaz miatt szamos ismert kémiai reakcié
az egyszerlibb molekulakhoz képest mas hozammal, eltérd szelektivitassal
jatszodik le, valamint a vazhoz kondenzalt, vagy ahhoz kapcsolddd uj hete-
rogytri konformacioés mozgasi lehetdségei is mddosulnak.

A szegedi szteroidkémiai kutatasok manapsag féleg a kiilonb6z6 hetero-
ciklusokat tartalmazd vegyiiletek el6allitasara iranyulnak. Ennek okai abban
keresenddk, hogy az egyszer(ibb szubsztitualt szarmazékok farmakolégiai
vizsgalata nem valtotta be a hozza flizott reményeket, és zomében megmaradt
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a vegyiiletek elsédleges hormonalis aktivitasa. A kiillonb6z6 heteroatomo-
kat tartalmazo gytruik szteranvazon torténd kiépitésére ugyanakkor szamos
szintetikus lehet6ség all rendelkezésre, és az ilyen molekularészek jelentésen
befolyasolhatjak a vegytilet biologiai célmolekuldhoz valé kotddését, és ezaltal
a hatdsat is.
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