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RESZLETES PROGRAM 58. KompLEXKEMIAI KoLLOKVIUM, 2025. 05.26 — 28. BALATONSZARSZO

MAJus 26., HETFO

13.50-14.00 Gyurcsik Béla (az MKE Komplexkémiai Szakcsoportjanak elnéke, SZTE):
EInéki készéntd, a Kollokvium megnyitdsa

KOLLAR LASzLO PROFESSZOR, A MAGYAR TUDOMANYOS AKADEMIA RENDES TAGJA 70.
SZULETESNAPJA ALKALMABOL RENDEZETT ELOADOULES

14.00-15.30 EInok: Lente Gabor (PTE)
14.00-14.10 Koszonté

@ 14.10-14.30 Skodané Foldes Rita (PE): Homogénkatalitikus reakciok — egyszer(
szubsztratumoktdl a szteroidokig

@ 14.30-14.50 Mika Laszl6 Tamas (BME): Régi reakcidk, Uj oldészerek
@ 14.50-15.10 Kégl Tamas (PTE): Fejezetek a katalitikus karbonilezés térténetébdl

@ 15.10-15.30 Takacs Attila (PTE): Palladium-katalizalt aminokarbonilezési reakcid: egy
hatékony moédszer bioldgiai fontossagl amidok szelektiv szintézisére

Sziinet

Program 1



RESZLETES PROGRAM 58. KompLEXKEMIAI KOLLOKVIUM, 2025. 05.26 — 28. BALATONSZARSZO
MAJUS 26., HETFO

Sziinet

16.20-17.50 Elndk: Jakusch Tamas (SZTE)

16.20—-16.40 Udvardy Antal (DE): EzUst(l)-tartalmu koordinacids polimerek eléallitasa
kationos foszfa-urotropin szarmazékkal

16.40-17.00 Czuna Alexandra (DE): NH3BH3 szerepe a vizes kozeg(i homogén katalitikus
hidrogéntaroldsban

17.00-17.20 Kiss Eszter (DE): Onfertétlenitd elektroszalhuzott polivinil-alkohol szévetek

Sziinet

17.35-18.35 EInok: Kutus Bence (SZTE)

17.35-17.55 Torok Patrik (PE): Szelektiv metalloenzim-inspiralt oxidaciok

17.55—-18.15 Torok Dora (DE): Szalan tipusu vegylletek atmenetifémionokkal valé
kdlcsdnhatasa

18.15-18.35 Kalmar Jozsef (DE): Funkcionalizalt aerogélek Ag(l)-, Au(lll)-, Pd(II) és Pt(IV)-
vegylletek hatékony és szelektiv megkotésére vizes oldatbdl

18.40-20.00 Vacsora

Program 2
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09.00 -10.40
(¥l 09.00-09.20

(¥l 09.20 - 09.40

(¥ k! 09.40 - 10.00

(H¥ 10.00-10.20
¥Ry 10.20-10.40
Sziinet
11.10-12.50
(XS 11.10-11.30
(¥, 11.30-11.50
(Hk) 11.50-12.10

12.10 - 12.30

@ 12.30 - 12.50

12.50 - 14.00

MAJus 27., KEDD

EIn6k: Kalmar Jézsef (DE)
Sipos Pal (SZTE): A vorosiszap (bauxit maradék) atalakitdsa terméfolddé

Samu-Zahoran Réka (SZTE): Szilikattartalmu katoitok el&allitasa, jellemzése és
semlegesitése

Sajtos Gerg6 Zoltan (DE): Mn(ll)-alapu MRI kontrasztanyag-jel6ltek
relaxivitasanak finomhangoldsa makromolekularis platformok segitségével

Csdszar Zsoéfia (PE): Hiromfogu PNN ligandumok Mn(l)-komplexeinek
koordinacids kémiai és katalitikus vizsgdlata

Kis Maté Levente (SZTE): Versengés a monenzin kot6helyeiért — Ujabb
perspektivak

Elnék: Lihi Norbert (DE)

Kovacs Néra Ildiké (DE): Uj, ambidentat piridinon-szarmazékok szintézise és
oldategyensulyi vizsgalata fémorganikus [(n®-p-cym)Ru(H20)3]?* és [(n®-
Cp*)Rh(H20)3]?* kationokkal

Gatszegi Gerda Timea (SZTE): Vizben jél oldédé metilén-trimetil-ammadnium-
tioszemikarbazon réz(ll)komplexek oldategyensulyi vizsgalata és
nanoformulalasuk

Ahmed Jalil Al-Safi (DE): Novel, amino acid based hydroxy-pyridinone
conjugates to obtain heterobimetallic complexes with anticancer potential

Faareha Mazhar (DE): Investigation of tau(289-300) fragment as a metal-
binding motif

Gomaa E. Amer (DE): Coordination chemistry behaviour of Cu(11), Zn(11) and
Ni(1x) with some native and phosphorylated tau protein peptides

Ebéd

Program 3
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FEMKOMPLEXEK SZERKEZETI ES FUNKCIONALIS JELLEMZESE: EGYENSULY, KINETIKA ES ALKALMAZAS
- A KOORDINACIOS KEMIAI MUNKABIZOTTSAG ULESE

14.15-15.45

14.15-14.25

14.25-15.25

15.25-15.45

Sziinet

16.15-17.40

16.15 - 16.40

16.40-17.05

17.05-17.30

17.30-17.40

18.00 - 20.00

EInok: Enyedy Eva Anna (SZTE) és Tircsé Gyula (DE)

Enyedy Eva Anna (a Koordinaciés Kémiai Munkabizottsag elndke, SZTE):

Megnyitd

Jancso Attila (SZTE): A tiol-fémion kolcsonhatas biokémiai folyamatokban:
cisztein tartalmu fehérjék és modellvegyileteik tiofil (fél)fémionokkal alkotott
komplexei - MTA doktori értekezés anyagdnak el6zetes bemutatdja

MAJus 27., KEDD

Skodané Foldes Rita (PE): Ferrocéntartalmu heterociklusos vegyiiletek
szintézise és alkalmazdsa semleges molekuldk és ionok elektrokémiai

detektalasara

EInok: Enyedy Eva Anna (SZTE) és Tircsé Gyula (DE)

Enyedy Eva Anna (SZTE): Funkcionalis fémkomplexek biospeciacidja -
fokuszban a multidrog rezisztens rakos sejteken szelektiven haté vegyiiletek

Abraham Estifanos Debretsion (DE): Physico-chemical characterization of O-
pyclen based Gd(lll) and Mn(ll) complexes, bearing malonate pendants

Bayar Dahman (DE): Equilibrium, formation and dissociation kinetic study of
Sc(OPC2A)* and its mixed complexes

Enyedy Eva Anna (SZTE) és Tircsé Gyula (DE): EIndki és titkari zarsz6

Vacsora

Program 4
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09.00 -10.40

09.00-09.20

09.20-09.40

09.40-10.00

10.00-10.20
10.20-10.40
Sziinet

11.10-12.50
11.10-11.30
11.30-11.50
11.50-12.10
12.10-12.30
12.30-12.50
12.50-12.55
12.55-14.00

MAJus 28., SZERDA

EIn6k: May Néra Veronika (TTK)

D6motor Orsolya (SZTE): Multidrog rezisztens daganatokat célzé 8-
hidroxikinolin-aminosav konjugatumok 6sszehasonlité vizsgdlata

Kapus Istvan (DE): Cu(ll)-és Ga(lll)-ionok komplexalasara alkalmas ligandumok
elGallitasa és koordindcios kémiai jellemzése diagnosztikai/teranosztikai
alkalmazasokhoz

Varadi Balazs (DE): Affitest alapu konjugdtumok elGallitasa Th(lll)-izotdpok
diagnosztikai és terapids alkalmazasaihoz

Garda Zoltan (DE): Fluortartalmud vaskomplex mint lehetséges redox-érzékeny
1%F MRI kontrasztanyag

Fogel Benjamin (SZTE): Glutation szerepe a cinkujj fehérjék védelmében Ag(l)
ionokkal szemben

EInok: Domotér Orsolya (SZTE)

Bonczidai-Kelemen Déra (DE): SOD aktivitas mérési mdodszerek NiSOD
enzimmodellek esetén

Vargané Szaldki Déra (DE): Antioxiddns benzo-kondenzalt heterociklusok
réz(ll)-komplexei

Vincze Balint (PE): Aldehidek Fe-katalizalt H,0;-oxidacids reakcidi

Bukta Balazs Jézsef (DE): Au(lll)-ionok megkotése vizes kbzegben rezorcin-
formaldehid-zselatin aerogélekkel

Didszegi Rébert (DE): Antioxidans tulajdonsagu makrociklusos piridin
szarmazékok réz(ll)-komplexei

Gyurcsik Béla (SZTE): Zdrszo

Ebéd
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Homogénkatalitikus reakcidk — egyszerii szubsztratumoktdl a szteroidokig

Skoddné Foldes Rita

Pannon Egyetem, Szerves Szintézis és Katalizis Kutatocsoport

e-mail: skodane.foldes.rita@mk.uni-pannon.hu

K6z6s kutatasok Kollar Laszlo professzorral: attekintés a veszprémi kezdetekt6l a kés6bbi
egyuttmikodésekig.
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Régi reakcidk, uj oldoszerek

Mika LdszIé Tamds
Budapesti mUszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki
tanszék.

e-mail: laszlo.t.mika@edu.bme.hu

A mindennapi javainkat elSallité vegyipar tevékenységének kovetkeztében évente mintegy 10-15
millié tonna olddszer keriil ki a kdrnyezetlinkbe. Ennek jelentds hanyada fosszilis eredetd, toxikus
anyag, amelynek csokkentése nemcsak kornyezetvédelmi, hanem gazdasagi kérdés is. A biomassza
és a biomassza-alapu hulladékok atalakitast és értéknovelését célzé kutatdsok olyan alapmolekulak
azonositdsdhoz vezettek, amelyek atvehetik a fosszilis eredetli anyagok vegyiparban bet6ltott
szerepét.! Koztik tobb rendelkezik olyan el6nyos fizikai—kémia tulajdonsagokkal, amelyek alapjan
olyan alternativ olddszerek lehetnek, melyek bevezetésével csokkentheté a nagymennyiségl
segédanyagot alkalmazo finomkémiai- és gyégyszeripar kornyezetterhelése, valamint az egyes

katalitikus eljarasok biztonsagosabban és kornyezetiinkre kevésbé karos modon hajthatdk végre.

Természetes Biomassza-alapu

forrasok  zojalas oldoszerek B Hulladékok

Ertéknovelés

Hagyomanyos olddszerek

Noha a legkézenfekvébb megoldds a segédolddszer-mentes dtalakitdsok megvalédsitasa,? a kémiai
reakciok nagyrésze azonban igényel olddszert. A hagyomadnyos fosszilis-eredet(i olddszerek
kivaltasara a kozelmultban tobb igéretes alternativ reakcidkozeget olyan fontos ipari atalakitasokba
sikeriilt bevezetni, mint pl. hidroformilezési, karbonilezési® és szelektiv keresztkapcsoldsi reakciok.
Az elGadas az alternativ olddszerek vizsgalatanak legijabb eredményeit és az olddszervalasztas
legfrissebb kritériumait mutatja be sikeresen megvaldsitdt katalitikus reakcidkon keresztdil.
K6szonetnyilvanitas: A szerz6 kdszonettel tartozik az NKFIH FK 143197 szamu projekt nyujtotta anyagi

tdmogatasért.

1 Mika, L. T.; Cséfalvay, E.; Németh, A. Chem. Rev. 2018, 118, 505-613.
2 Arvai, C.; Horvéth, A. K.; Komka, K.; Mika, L. T. Chem. Eng. J. 2025, 511, 161550.
3 Arvai, C. & Mika, L. T. Chin. J. Chem. 2024, 42, 406-429.

E2


mailto:laszlo.t.mika@edu.bme.hu

58. KomPLEXKEMIAI KOLLOKVIUM, 2025. MAJUS 26 — 28. BALATONSZARSZO

Fejezetek a katalitikus karbonilezés torténetébdl

Kégl Tamds?
1 pécsi Tudomanyegyetem, Kémiai Intézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

e-mail: tkegl@gamma.ttk.pte.hu

Az el6adas Kollar Laszlé akadémikus el6tt tiszteleg; a vele kdzos, kozel 35 éves munkam néhdany
eredményébdl szemléz néhdnyat, a teljesség igénye nélkil. Ismertetésre kerililnek az ionos Pt-foszfin
komplexek szerkezetének felderitésével kapcsolatos legkorabbi eredményeink, valamint néhany
platina- és rdodiumkatalizalt hidroformilezésrél sz6lé6 munkank. Kiemelendd a platinakatalizalt
hidroformilezés mechanizmusanak oldészerfliggése mely problémat csak a kézelmultban sikerult
tisztdznunk. Az el6adds masik fele a palladiumkatalizalt keresztkapcsolasi reakcidkat célozza meg,
tovdbba az azokkal kapcsolatos koordindciés kémiai eredményeket. Roviden ismertetem a
szubsztitualt jodbenzolok terc-butil izocianid jelenlétében végbemend reakcidjat, melynek soran
amidinek és ketimin-amidinek keletkeznek. Ennél a reakciénal a legjobb tulajdonsagokat felmutaté
katalizatort elektronszerkezeti megfontolasok alapjan terveztik meg. Végezetiil a karbonilativ
kapcsoldsi reakcidkkal kapcsolatos néhdny kézos munkat mutatok be. A reakcié mechanizmusanak
legnagyobb részét szamitdsos Uton feltérképeztiik, azonban még mindig maradtak tisztazatlan

részek, melyek réviden szintén ismertetésre kertlnek.

E3
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Palladium-katalizalt aminokarbonilezési reakcio: egy hatékony mdédszer bioldgiai

fontossagu amidok szelektiv szintézisére.

Sami Chniti*, Nuray Uzunlu Ince', Pongrdcz Péter?, Kolldr LdszI6¥%3, Takdcs Attila®>
1 pécsi Tudomanyegyetem, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék
2 pécsi Tudomanyegyetem, Szenthagothai Janos Kutatékdzpont
3 HUN-REN-PTE Szelektiv Kémiai Szintézisek Kutatdcsoport

e-mail: takacsattila@gamma.ttk.pte.hu

A palladium-katalizalt aminokarbonilezés kitlintetett szerepe azzal magyarazhatd, hogy
alkalmazasa soran olyan karbonsavamidok nagyhozamu, szelektiv, egy |épéses szintézise is lehet6vé
valik, amelyek a ,,hagyomanyos” szintetikus kémia eszkoztaranak felhasznaldsaval elérhetetlenek. A
modszer jelentdségét noveli a reakciok soran megjelené melléktermékek minimalis mennyisége, a
nagy szelektivitds és az enyhe reakcidkoriilmények.

Pd(OAc). prekurzor és PPhs vagy Xantphos ligandum alkalmazdasaval in situ olyan aktiv
katalizatorrendszer alakithaté ki, mely felhaszndlasaval az amid szerkezeti részlet heteroaromas
vazon is konnyen kiépithet6. Megfelel§ reakcidkoriilmények megvalasztasaval megvaldsitottuk a
kinolin-vaz funkcionalizaldasat, utat nyitva igy a kinolin-6-glioxilamid, illetve N-szubsztitualt
pirrolo[3,4-b]kinolin-1,3-dion vegylletcsaladok Ujszer( szintéziséhez. 3-Jéd-kromon
aminokarbonilezési  kortilmények kozott megvaldsitott reakcidiban nemcsak a  vart
karbonsavamidokat allitottuk el6, hanem egy eddig nem ismert, gy(irl-felnyilasi, majd ezt kovet6
gy(lirzarast eredményezd intramolekuldris ariloxikarbonilezési folyamatot irtunk le 3-as helyzetben
funkcionalizalt kroman-2,4-dionok szintézisére primer aminok jelenlétében.

Nemcsak a szubsztratumok, hanem az alkalmazott nukleofilek kérének kiterjesztése is
kdnnyen megvaldsithatd a reakcidkban, melyre a katalitikus ciklus soran kialakulé palladium(ll)-acil
intermedier, mint kivald acilez6 4gens teremt lehet8séget. igy bonyolultabb szerkezetl N-
nukleofilek (pl. D/L-homoszerin lakton), vagy bioldgiai fontossagu alapvazzal rendelkezd aminok (pl.
nortropin, nortropinon) is alkalmazhatdak reakcidpartnerként. Kutatdsink sordn szamos N-acil-
homoszerin lakton, illetve N-acil-nortropan szarmazék szelektiv szintézisét valdsitottuk meg, mely

eredmények bemutatasa szintén az el6adas részét képezi.

Készonetnyilvanitas: This research in Hungary was founded by the University of Pécs of project
020_2024_PTE_RK/24.
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74

Eziist(l)-tartalmu koordinacids polimerek el6allitasa kationos foszfa-urotropin

szarmazékkal

Bara Gabriella, Czégéni Csilla Eniké, Bunda Szilva, Udvardy Antal, Papp Gdbor
Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

e-mail: udvardya@unideb.hu

A koordinacios polimerek (CP) és a fémorganikus vazszerkezetek (MOF) napjainkban egyre nagyobb
figyelmet kapnak az anyagtudomany és a kornyezetvédelem teriiletén is. Ezek az anyagok az
atmenetifém-ionok és a tobbfunkcids szerves ligandumok révén haromdimenzids, jol definidlt,
gyakran Ureges szerkezeteket alkotnak. Alkalmazhatjuk 6ket gazszallitoként vagy gazdetektorként,
igéretesek a célzott gydgyszeradagoldsban, valamint a viztisztitasban, fellletfert6tlenitésben,
antimikrobidlis szerekként, de szelektiv katalizatorai is lehetnek szerves atalakitdsoknak.!

Ilyen tobbfunkcids ligandum lehet a vizoldhatd 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantén (PTA) is. A PTA
kisméretd alifas jellegd, bazisos foszfin, az urotropin (1,3,5,7-tetraazaadamantdn) foszfor analdgja,
amely egy foszfor atom és a nitrogén atomok révén is kapcsolédhat az atmeneti fémekhez. Szdmos
nemesfém-ionnal képzett komplexe hatékony katalizatora a vizes kdzeg(i hidrogénezésnek, a C-C
kapcsolasoknak, a kismolekuldk aktivalasanak vagy a reverzibilis hidrogéntarolasnak. 2

Az irodalomban tobb PTA tartalmu ezist(l)-koordinacids

/ I

polimert leirtak mar, azonban a PTA-metil szdirmazéka esetében csak }g >

az [Ag-(PTA-Me)(CF3C00)2]n vegylilet ismert3. Tébb ezist(l)-PTA-Me \Q -\.<\» )
/\( N

tartalmd koordindciés polimert allitottunk el6 AgNOs-tal vagy 1 Y ]

. L . s . - T

AgCF3SOs-tal, illetve egyéb anionokkal. A koordindcids polimerek

P . . . .. p Az [{Ag2-(PTA-Me)-(SOsCF n

szerkezetét egykristaly rontgendiffrakcioval meghataroztuk. 2 [thex e1-(SOsCF3)al]
szerkezete

Kdszonetnyilvanitas:

A kutatas az RRF-2.3.1-21-2022-00009 azonositdszamu, Megujuld Energidk Nemzeti Laboratérium

megnevezésl projekt a Széchenyi Terv Plusz program keretében, az Eurdpai Unid Helyreallitasi és

Ellenalloképességi Eszkdzének tdmogatdsaval valdsult meg. Bara Gabriella készoni a Debreceni Egyetem

Tehetséggondozd Programjanak (DETEP) tdmogatasat.

Yusuf V. F., Malek N. I., Kailasa S. K., ACS Omega, 2022, 7, 44507
2 Udvardy A., Jod F., Kathd A., Coord. Chem. Rev., 2021, 438, 213871.
3 Zamisa S. J., Omondi B., J. Coord. Chem. 2016 69, 3043.
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NH3BHs szerepe a vizes k6zegli homogén katalitikus hidrogéntarolasban

Czuna Alexandra 12, Papp Gdbor?

! Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
2 Debreceni Egyetem, Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola

e-mail: czuna.alexandra@science.unideb.hu

A hidrogén, mint potencialis, alternativ energiavektor alkalmazhatdsaganak egyetlen korlatjat
jelenti a megfelel6 médon torténd tarolasa, amelyre mar szdmos médszert kidolgoztak a kutatok. A
hidrogén tarolasara a legkedvez6bb mddszer, amikor kémiai kotésekben taroljuk, mivel az igy
kialakitott rendszerek éveken at eltarolhatok és a szallithatdsagot is megkonnyitik.

Kutatdcsoportunk aktiv kutatasokat folytat a vizes kézeg(i homogén katalitikus hidrogén tarolds
tertiletén kilonb6z6 Hz-vektorok (HCOOH, NH3BH3) alkalmazasaval. Kordbbi kutatdsaink sordn
igazoltuk, hogy az altalunk alkalmazott kilonbdz8 atmenetifémek (Irl, Ru? , Rh) foszfin komplexei
kivdléan alkalmazhatéak a hangyasavban torténé hidrogéntaroldsra, de érdeklédésiinket
kiterjesztettiik az ammonia-boran alkalmazhatésaganak tanulmanyozasara.

Jelenlegi kutatdsaink sordn az NH3BHs-bdl torténd hidrogén fejlesztést tanulmdanyoztuk
atmenetifémek elsésorban Ir-, Ru-, Rh-, Pd-3, és Mn-komplexek alkalmazasaval.

Kimutattuk, hogy a [RhCl(mtppms-Na)s;] (mtppms-Na= meta-monoszulfonalt-trifenilfoszfin
natrium sdja) komplex aktivabbaknak bizonyult a NH3BH3 dehidrogénezésében vizeskdzegben, mint
a [{RuClz(mtppms-Na)z}2], {{IMnBr(CO)s] + foszfinok} és a cisz,mer-[IrH,Cl(mtppms-Na)s], amelyet
legaktivabbnak taldltuk a hangyasav bontasaban. Vizsgdltuk tovabba a [Pd(QS).] (QS= natrium-
alizarinmonoszulfonat) altal katalizdlt NHs;BH3; bontast, de fémkivalast tapasztaltunk, ezért
kiilonb6z6 foszfin ligandumokkal (PTA = 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan, mtppms-Na, mtppts-Nas=
meta-triszulfonalt-trifenilfoszfin natrium sdéja) stabilizdltuk a katalizator-rendszert. Legjobb
eredményeket a [Pd(QS);] +mtppts-Nas ,,in situ” katalizator vizes oldataval értiink el.

Osszeségében az alkalmazott katalizdtorok az NH3BHs teljes mennyiségét elbontotték viszonylag

alacsony hémérsékleten, amelyet 1°B-NMR spektroszkdpiaval igazoltuk.

Koszonetnyilvanitas:

A kutatas az RRF-2.3.1-21-2022-00009 azonositészamu, Megujuld Energidk Nemzeti Laboratorium megnevezés(
projekt a Széchenyi Terv Plusz program keretében, az Eurdpai Unid Helyreallitasi és Ellenalléképességi Eszkdzének
tamogatasaval valdsult meg. A kutatas a “A Kulturalis és Innovaciés Minisztérium EKOP-KDP-2024 kédszamu Egyetemi
Kutatoi Oszténdij Program — Kooperativ Doktori Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovéciés Alapbdl
Finanszirozott Szakmai Tamogatasaval Késziilt.”

1 G. Papp, G. Olveti, H. Horvath, A. Kathé and F. Jo6 Dalton Trans., 2016, 45, 14516-14519

2 G. Papp, J. Csorba, G. Laurenczy, and F. Joé Angew. Chem. Int. Ed. 2011, 50, 10433-10435

3 A.V. Bulatov, E. N. Izakovich, L. N. Karklin', and M. L. Khidekel, Bulletin of the Academy of Sciences of the
USSR, 1982, 30 (9), 1667
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Onfertétlenité elektroszalhuzott polivinil-alkohol szévetek

Kiss Eszter3, Szabé Mdria™%3, Fabidn Istvdn?

'Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debrecen, Egyetem tér 1.,
Magyarorszag, 4032

2HUN-REN-DE Osszetett Homogén és Heterogén Fézisi Kémiai Reakciék Mechanizmusa
Kutatécsoport, Debreceni Egyetem, Debrecen, Egyetem tér 1., Magyarorszag, 4032
3Premed Pharma Kft., Budadrs, Magyarorszag, 2040

e-mail: kiss.eszter@science.unideb.hu

Jelen korunk egyik legnagyobb problémaja az antimikrobidlis rezisztencia kialakuldsa és novekedése.
A koérokozok, példaul baktériumok vagy virusok elpusztitdsa egyre jelent6sebb kihivast jelent a
gyogyaszatban.'? A klér-dioxid (ClO;) gdz halmazallapoty oxidalészer, jé vizoldhato,
fert6tlenitészerként leginkdabb vizkezelésben és élelmiszeriparban haszndljdk. A kldr-dioxid
figyelemre méltd athatold képességgel rendelkezik, amely lehetévé teszi nehezen elérhet§
terliletek fert6tlenitését. Emellett a baktériumok és virusok mar olyan kis ClO,-koncentracidra
érzékenyek, amely az emberi vagy allati sejtekre még nem jelentenek karos hatdst.3 Electrospinning
madszerrel kilonboz6 kémiai 6sszetétell polimer szdlak allithatdk elé vdltozatos formdaban. A
biokompatibilis polimerek human gydgydszati célu felhasznaldsanak jelentds korlatja, hogy csak
steril koriilmények kozott alkalmazhatdok. A hagyomanyos sterilizacios eljarasok nem alkalmasak
ezen anyagok fert6tlenitésére, mivel porézus szerkezetiik belsé felliilete nem hozzaférhetd, illetve
ezek a folyamatok megvaltoztathatjak a polimerek fizikai-kémiai tulajdonsagait.

Kutatdmunkank soran olyan elektroszalhlizott széveteket Allitottunk el§, amik a ClO;
prekurzoraként kloritiont tartalmaznak és ezek hosszu tavu stabilitdsat vizsgaltuk, hogy fertétlenitd
tulajdonsagai alapjan potencialisan alkalmas anyagot fejlesszlink ki sebkezelésre. A pasztazé
elektronmikroszkdppal (SEM) készilt felvételek azt mutatjak, hogy egységes porézus szerkezetek
alakulnak ki a szdlhuzas soran. Az elGallitott anyagok klorition-tartalmat ionkromatografiaval, mig a

bomlasi reakcié soran képz6dé klor-dioxidot gazkromatografiaval hatdroztuk meg.

K6szonetnyilvanitas: Az anyagi forrasért kodszonetet mondok az NKFIH OTKA K-139140 szamu
palyazatnak. A C1775385 szamu projekt a Kulturalis és Innovacios Minisztérium Nemzeti Kutatasi Fejlesztési
és Innovacids Alapbdl nyujtott tdmogatasaval, a KDP-2021 palydzati program finanszirozasaban valdsult meg.

K6szonjuk az anyagi tdmogatast a Premed Pharma Kft.-nek.

! Messler, S.; Klare, I,; Wappler, F.; Werner, G.; Ligges, U.; Sakka, S. G.; Mattner, F.; JHI, 2019, 101(3), 264-
271.

2 McDonnell, G.; Russell, A.D. Clin Microbiol Rev, 1999, 12(1), 147-79.

3 Noszticzius, Z., Wittmann, M., Kaly-Kullai, K., Szegedi, J., PLoS One, 2013, 8(11), e79157.
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Szelektiv metalloenzim-inspiralt oxidacidk

To6rék Patrik!, Vincze Bdlint?, Dr. Kaizer Jozsef!
! Pannon Egyetem, Mérnéki Kar, Természettudomanyi K6zpont, Bioszerves és Biokoordinacids
Kémia Kutatdcsoport

e-mail: torok.patrik@phd.uni-pannon.hu, kaizer.jozsef@mk.uni-pannon.hu

Az aktiv centrumukban atmentifémet tartalmazé metalloenzimek nagyrészében fordul el6é a u-
peroxo-Fex"-intermedier, vagy a kilénb6z8 Fe''-adduktok. Ezen intermedierek a legtobbszér csak
prekurzorai az aktiv oxidaldszerként funkciondlé magas vegyértékii Fe'V-oxo, FeV-oxo
intermediereknek. Azonban egyre tobb olyan enzimet fedeznek fel, amelyekben az emlitett
intermedierek maguk latjak el az oxidalészer szerepét. llyen enzim példaul a cianobakterialis aldehid
deformildz oxigenaz enzim, amely a hosszuszénlancu zsiraldehidek deformilezését katalizdlja. Ezen
intermedierek reaktivitasa azonban még kevéssé vizsgdlt. A reaktiv részecskék aktivitdsat szamos
maddon befolyasolhatjuk, példaul a szerkezetiik médositasaval, kiilonb6z6 elektronkiild6 vagy -szivo
tulajdonsagu koligandumok segitségével, vagy a kozponti fématomok oxidaciés allapotdnak
megvaltoztatdsdval. Munkam sordn 5 kilonb6z6 ligandum segitségével allitottam el6 Fe(ll)
prekurzot komplexeket, amelyekbdl H,0, segitségével in situ generdltam a u-peroxo-Fe,"-

I.jodozil adduktokat. Vizsgaltam a kénnyen

intermediereket, valamint PhlO segitségével a Fe
lecserélheté CHsCN ligandum helyettesitését és annak reaktivitasra gyakorolt hatdsat, kilénbozé
egyfogu

N-donoratommal rendelkezd koligandumokkal. Az ekvatorialis ligandumok szerkezetre gyakorolt
hatdsat a spektralis és redoxi sajatsagok megvaltozasan keresztil vizsgaltam. A szerkezet és a
reaktivitas kozotti kapcsolatot bioutdnzoé rendszerek kidolgozasaval jellemeztem. A reakcidkinetikai
mérések eredményei alapjan az alkalmazott koligandumok a kozponti fématom
elektronelldtottsagan keresztiil befolydsoljdk az intermedierek reaktivitdsat. A vizsgdlt

rendszerekben sikeriilt a nukleofil karakter(i u-peroxo-Fe;"-intermediert elektrofil karakter(ivé

valtoztatni. Valamint sikerllt bizonyitani, hogy a reakcidkban a Fe'"-jodozil adduktok az aktiv

oxidaldszerek.
Koszénetnyilvanitas: Az Innovacids és Technoldgiai Minisztérium OTKA K142212, és Egyetemi

Kutatoi Oszténdij Programjainak a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott

szakmai tdmogatasaval késziilt.
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Szalan tipusu vegyiiletek atmenetifémionokkal valé kélcsonhatasa

Térék Déra Viktérial, Kdllay Csilla', Bunda Szilvia?, Lihi Norbert!, May Néra Veronika®, Papp Gdbor?

! Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
2 Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032 Debrecen, Egyetem tér 1.
3HUN-REN Természettudomdanyi Kutatokdzpont, 1117 Budapest, Magyar tuddsok kérutja 2.

e-mail: torokdoraviktoria@gmail.com

Az N2O,-tipusu ligandumok meghatdrozé szerepet toltenek be a modern koordinaciés kémia
fejlédésében, az uj tipusu fémkomplex-katalizatorok fejlesztésében, valamint a gydgyszerkémia
terliletén is jelent6s figyelmet élveznek. Szdrmazékaikat egyre gyakrabban alkalmazzdk a
gyogyszerkutatdsban, mivel szamos tanulmany igazolta daganatellenes és citotoxikus hatdsukat, igy
potencialisan alkalmazhatdak in vitro és in vivo vizsgalatokhoz is.

Kutatasunk soran uj, vizoldékony, szaldn-tipusi N;O,-donor ligandumokat (szulfoszalanokat)
szintetizaltunk, és ezek koordinacids viselkedését vizsgdaltuk réz(ll)-, nikkel(ll)- és cink(ll)-ionok
jelenlétében'?. Ezen kivil tanulmanyoztuk a ligandumok védéhatasat a peptidek fémionok altal
katalizalt oxidacidjaval szemben. Kiulon figyelmet forditottunk a ligandumok szerkezetének és a
létrejové fémkomplexek stabilitdsanak vizsgalatara, kilondsen arra, hogy a donoratomok kozotti
hid hosszanak novelése miként befolydsolja a fémionmegkotS-képességet, illetve a peptidek
oxidacidjaval szembeni véd6hatasat. A  vizsgalatokhoz  pH-potenciometriat, UV-Vis

spektrofotometriat, ESR-spektroszkédpiat és HPLC-technikat alkalmaztunk.

/

¥ .\.
——MH THN——,
.'r. \'

abra: A vizsgalt vegyliletek szerkezete. x = 1: EtHSS, x = 2: PrHSS, x = 3: BUHSS, x = 4: PentHSS, x = 5: HexHSS

K6szonetnyilvanitas:

A Kulturdlis és Innovécios Minisztérium EKOP-24-1 kddszamu Egyetemi Kutatéi Osztondij Programjanak a
Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott szakmai tdmogatasaval késziilt.

A ,Megujuld Energidk Nemzeti Laboratériuma” cimd, RRF-2.3.1-21-2022-00009 szamu projekt a Széchenyi
Terv Plusz program keretében, az Eurépai Unid Helyreadllitasi és Ellendlloképességi Eszkdzének tdmogatasaval

valdsult meg.

1Sz. Bunda, N. V. May, D. Bonczidai-Kelemen, A. Udvardy, H. Y. Vincent Ching, K. Nys, M. Samanipour, S.
Van Doorslaer, F. Jod, N. Lihi, Inorg. Chem. 2021, 60, 11259-11272.
2N. Lihi, Sz. Bunda, A. Udvardy, F. Jod, J. Inorg. Biochem. 2020, 203, 1-7.
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Antioxidans tulajdonsagu makrociklusos piridin szarmazékok réz(ll)-komplexei

Didszegi Rébert?, May Ndra Veronika?®, Fdbidn Istvdn'?, Lihi Norbert?

1 Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen

2 HUN-REN-DE Osszetett Homogén és Heterogén Fazisi Kémiai Reakcidk Mechanizmusa
Kutatécsoport, Debrecen

3 Természettudomanyi Kutatokézpont, Magyar Kutatasi Halézat (HUN-REN), Budapest

e-mail: dioszegi.robert@science.unideb.hu

A molekuldris oxigén metabolizmusa soran keletkez6 szuperoxid-anion oxigénre és
hidrogén-peroxidra torténd lebontasaért a szuperoxid-dizmutdz (SOD) enzim felelSs.! Az enzim
hidnya, ezaltal a szuperoxid anion megnovekedett koncentracidja oxidativ stresszt idézhet el6,
amely hozzajarulhat a DNS kdrosoddsahoz, a sejthalalhoz, illetve a daganatos sejtek kialakuldsahoz.?
Munkank soran olyan Uj makrociklusos SOD mimetikumokat allitottunk el6, amelynél az el6z6ekben
vizsgalt piridin alapvazu, kett6 hisztidin aminosavat tartalmazé (PydiHis) vegylletet zartuk gydribe
piridin-2,6-dimetilén (PydiHisPy), valamint butan-1,4-diil (PydiHisBut) csoportokkal. Ezen
ligandumok réz(ll)ionokkal valé komplexképzddését vizsgdltuk pH-potenciometrias és
spektroszkdpiai (UV-Vis, MS, CD és ESR) mddszerekkel. A Cu(ll)-PydiHis, Cu(ll)-PydiHisPy és Cu(ll)-
PydiHisBut rendszerek fémionra szamolt Iatszélagos stabilitdsi dllandok alapjan a makrociklusos
komplexek kisebb stabilitdssal rendelkeznek a nyiltldancu komplexhez képest fizioldgias pH-n. A
réz(ll)-komplexek SOD aktivitasait a xantin/xantin-oxidaz/NBT, illetve szekvencialis stopped-flow
maddszerekkel vizsgaltuk. Habar a makrociklusos rendszerek stabilitasa fizioldgias pH-n kisebb az
el6z6leg vizsgalt Cu(ll)-PydiHis rendszerhez képest, mégis egy nagysagrenddel nagyobb SOD

aktivitassal rendelkeznek.

K6szonetnyilvanitas: A szerz6k koszonetet mondanak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacids
Hivatalnak (OTKA-K-139140). A munka a Magyar Tudomanyos Akadémia Bolyai Janos Kutatési Osztondijanak,
a Kulturlis és Innovaciés Minisztérium EKOP-24-3-1l kédszamu Egyetemi Kutatéi Osztdndij Programjanak a
Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacidés Alapbdl, tovabba a DE Tudomanyos Kutatasi Alap (DETKA)
Athidalé Alap Palyazatabdl finanszirozott szakmai tdmogatasaval késziilt.

1J. N. Moloney, T. G. Cotter, Semin. Cell Biol., 2018, 80, 50-64.
2Y. Sheng, I. A. Abreu, D. E. Cabelli, M. J. Maroney, A.—F. Miller, M. Teixeira, J. S. Valentine, Chem. Rev.,

2014, 114, 3854-3918.
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A vorosiszap (bauxit maradék) atalakitasa terméfolddé

Kutus Bence, Szabados Mdrton, Papp Judit, Samu-Zahordn Réka, Kdsa Eszter, Szabd Yvette,
Halasi llona, Kovdcs Izabella, Sipos Pdl
Szegedi Tudomanyegyetem, Molekularis és Analitikai Kémiai Tanszék, Anyag- és Oldatszerkezeti
Kutatécsoport

e-mail: sipos@chem.u-szeged.hu

Magyarorszagon a ,vorosiszap” szordl sokaknak a devecseri és kolontari 2010-es katasztréfa jut
el6szor az eszébe. A tragédiat kovetSen, értheté mddon, a legkevésbé azon gondolkodnank el, hogy
a vorosiszapot, az aluminiumgydrtas melléktermékét esetleg fel is lehetne haszndlni valamire. Pedig
hasznositasara szamos kisérlet tortént mar, inkabb kevesebb, mint tobb sikerrel. Ezért mara
hatalmas méretekben halmozédott fel a Foldon, becslések szerint 4 millidrd tonna a teljes
mennyiség - ebbdl pl. tobb mint 600 Kheopsz piramist lehetne épiteni. Az SZTE TTIK Anyag- és
Oldatszerkezeti Kutatécsoportja a Dubaiban mikédé El Taweelah aluminium gyartdl azt a felkérést
kapta, hogy kisérletezzen ki egy olyan mddszert, amivel a gydrban képz6dé évi mintegy 3 millio
tonna (!) mard hatdsu, erGsen lugos, kozel szarazra sz(irt vordsiszapot (pontosabb nevén bauxit
maradékot) hatékonyan és tartdsan semlegesiteni lehet, amit ezt kévetéen megfelel§ adalékoldssal
termé6folddé tudnanak alakitani. Hatalmas értéke lenne ennek a tulnyomé részben sivataggal
boritott Dubaiban, ahova a legnagyobb mennyiségben tengeri Uton importdlt termék éppen a
termdéfold! A kutatdsok nemzetkozi egylttmikodésen (Emirates Global Aluminium, Dubai —
University of Queensland, Ausztralia — SZTE, Magyarorszag) alapulnak. Az el6adasban szeretném
bemutatni, hogy hogyan jarult hozzd kutatécsoportunk a vorosiszap alapu ,turba” (arabul ey
vagyis ,term6fold”) el6allitasdhoz, amelyet ma mar féliizemi korilmények kozott termelnek a dubai

gyarban.

Koszénetnyilvanitas: Koszonjik az Emirates Global Aluminium vallalatnak, hogy a kutatast tdmogatja.
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Szilikattartalmu katoitok eldallitasa, jellemzése és semlegesitése

Samu-Zahordn Réka’, Sipos Pdl*, Kutus Bence’

1 Szegedi Tudomanyegyetem, Molekuléris és Analitikai Kémiai Tanszék, Anyag- és Oldatszerkezeti
Kutatocsoport

e-mail: zahoran.reka@szte.hu

A vorosiszap kiomlése hatalmas karokat okozott 2010-ben Magyarorszagon,! tovabbi
felhasznalasi célokra valé alkalmazdsa a mai napig megoldatlan probléma. Raadasul a vilag
kilénb6z6 aluminium-gyartd vallalatai 1 tonna timfold elGallitdsa soran atlagosan masfél tonna, a
vorosiszapot is magaba foglald, erésen lugos (pH~11.3) bauxit maradékot termelnek.? Az Emirates
Global Aluminium (EGA) célkitlizése, hogy ezt a veszélyes ipari mellékterméket atalakitsak a
novények szamara is megfelel6 termétalajja. Ehhez elsé [épésként a pH csokkentése sziikséges,
amihez elengedhetetlen a vorosiszapban 1évs, ldgossagot okozd szilard fazisok semlegesitési
reakcidinak ismerete.

E célbdl kutatdcsoportunkban a 2-20 %-ban jelenlévé katoit komponensek semlegesitését
vizsgalta. Ez a hidrogrosszular sorozat CasAly(SiOa)3-«(OH)ax nagy hidroxidion-tartalmu (x > 1,5) tagjait
és a szilikdtcsoportot nem tartalmazé trikalcium-aluminat-hexahidratot (TCA, x = 3) jelenti. Ot
kilonbo6z6 Osszetételli anyagot szintetizdltunk és a (SiO4)«<>(OH)s csere hatdsat a szilard fazis
szerkezetére XRD, TG-MS, FT-IR és szilard NMR médszerekkel vizsgdltuk. A szilikattartalom
beépiilésével parhuzamosan hidroxi-szodalit (Nag(AlSiO4)-2NaOH-2-4H,0) képzddott
melléktermékként. A sdsavas semlegesitést potenciometrids titraldssal, valamint ,batch”
modszerrel (ami az egyes savmennyiségekhez tartozd, egyedi mintdk Osszeallitasat jelenti)
tanulmanyoztuk az 1-12 pH-tartomanyban. Megfigyeltiik, hogy a beépilt szilikatcsoport
mennyiségének novelésével egyre kisebb hozzaadott savmenyiségekkel érheté el a semleges pH,
ami a melléktermékként jelenlévé, a katoitokndl kevesebb savat fogyasztd hidroxi-szodalit novekvé
mennyiségének tulajdonithatd. A folyamat megértéséhez a ,,batch” mérésekhez tartozé szuszpenzio
oldatfazisait ICP-MS-sel, a szilard fazisokat XRD, FT-IR, Raman-spektroszkdpiaval vizsgaltuk. A
semlegesités sordn kalcit és aluminium-hidroxid is képz&dését is megfigyeltiik, ugyanakkor a TCA
semlegesitése soran atmeneti fazisként megjelend, kloridionokat tartalmazo réteges kettés hidroxid

képz6dése nem kovetkezett be, sdsav helyett feleslegben hozzdadott NaCl esetén sem.

Koészénetnyilvanitas: A kutatds pénzigyi tdmogatdsaért koszonetet mondunk az Emirates Global

Aluminium vallalatnak.

! https://hu.wikipedia.org/wiki/Ajkai_v%C3%B6r%C3%B6siszap-katasztr%C3%B3fa
2 https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0304386X11000430
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Mn(ll)-alapu MRI kontrasztanyag-jel6ltek relaxivitdsanak finomhangolasa

makromolekularis platformok segitségével

Sajtos Gergd Zoltdn’3, Gogoldk Réka Anna?, Novdk Levente?, Bdnyai Istvdn?, Vdradi Baldzs?,

Nagy Tibor?, Tircsé Gyula?
! Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
2 Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
3 Debreceni Egyetem, Kémia Tudomanyok Doktori Iskola

e-mail: sajtos.gergo@science.unideb.hu

Az MRI kontrasztanyagok relaxivitasanak novelése lehet6séget biztosit arra, hogy a szervezet (vese,
maj, stb.) terhelését minimalizdljuk a vizsgdlat sordn, hiszen igy a beadott kontrasztanyag
mennyisége csokkenthetd. Ennek egy lehetséges mddja, hogy a komplexeket bifunkcids ligandumok
(BFL) segitségével makromolekuldkhoz kapcsoljuk, ami a relaxivitds novekedését eredményezi.

A PAMAM dendrimerek monodiszperz, jél karakterizdlhaté, és széles mérettartomanyt, ill.
végcsoport-tipust kinald szarmazékok, melyek Gd(lll)-alapu kontrasztanyag irdnyaba torténd
fejlesztésérdl mar taldlhatd informacié az irodalomban®. A Mn(ll)-alapu szarmazékokkal azonban
kisebb toxicitas és eltérd relaxacios profil (pl. vizcseresebesség, T1/T, arany) érheté el.

A Mn(ll)-ion komplexaldsara BFL-ként val6 alkalmazashoz a kordbban kutatécsoportunk altal
kiprébalt és publikalt? 3,9-PC2ABNC%H jll. 3,9-PC2ABNNO? keldtorokat valasztottuk és részletesen
megyvizsgdltuk utdbbinak a fizikokémiai tulajdonsagait (ligandum bazicitasa, és Mn(ll)-komplex
stabilitasa, inertsége, és relaxivitdsa). Az acetatcsoportokon terc-butil-észterként védett 3,9-
PC2ABN“C%" szdrmazékot HBTU kapcsoldszerrel, HOBt aktiv észteren keresztiil kapcsoltuk a PAMAM
G5 dendrimer amino végcsoportjaihoz DMSO olddszerben. A kapcsolt termékrdl TFA olddszerben
eltdvolitottuk a véddécsoportokat, majd a kapott konjugatumbdl [Mn(NTA)]™ feleslegével végzett
transzkeldcids reakcid segitségével készitettik el a Mn(ll)-komplexet. A termékeket RP-HPLC-s, ill.
ultrasz(iréses mddszerrel tisztitottuk, és MALDI-TOF MS, H és 13C NMR, SEC, és ICP-OES
technikakkal jellemeztiik. Jelenleg a makromolekularis komplex relaxivitasanak a meghatarozasa
folyik, és terveziink a dendrimer Mn(ll)-komplexérél NMRD adatokat is gydjteni, valamint vizsgalni

a Zn(ll)-ionnal 6,0-s pH-n, 37 °C-on lejatszddo cserereakcid (transzmetallacié) sebességét.

Készénetnyilvanitas: A Kulturdlis és Innovéciés Minisztérium EKOP-24-3-1-DE-431 kdédszdmu Egyetemi
Kutatdi Oszténdij Programjanak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovécids Alapbdl finanszirozott szakmai
tdmogatasaval készilt. A kutatast a Nemzeti Kutatdsi Fejlesztési és Innovacids Hivatal (NKFIH) K-134694 sz.
palydzata is tdmogatta.

LL. H. Bryant, A. Frank és mtsai., J. Magn. Reson. Imaging 1999, 9, 348-352.
2 Varadi B., Tircs6 Gy. és mtsai., Inorg. Chem. Front. 2023, 10, 4734—4745.
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Haromfogu PNN ligandumok Mn(l)-komplexeinek koordinacios kémiai és

katalitikus vizsgalata

Csdszdr Zséfia', Nagy Mdrta', Kovdcs Margit?, Bényei Attila®, Bakos J6zsef?, Farkas Gergely?
! Pannon Egyetem, Szerves Kémiai Szintézis és Katalizis Kutatdcsoport
2 Pannon Egyetem, NMR laboratérium
3 Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

e-mail: csaszar.zsofia@mbk.uni-pannon.hu

Napjainkban egyre nagyobb hangsulyt kapnak az olyan szerves kémiai szintézisek, melyek
kornyezettudatos maédon, a fenntarthatd és zold kémia alapelveit szem el6tt tartva valdsithatok
meg. Ennek koszonhet6en olyan nagy hatékonysagu katalitikus rendszerek fejlesztése keriilt
el6térbe, melyek kidolgozasa konnyen hozzaférhetS, alacsony toxicitasu vegyiletekbdl és
koltséghatékony mddon hajthatd végre. E kovetelményeknek eleget tesznek a foldkéregben nagy
mennyiségben megtalalhatd, olcsé nem-nemesfémek (pl. mangdn), melyeket egyszerlen
el6allithaté, haromfogu ligandumokkal (pl. foszfin-diamin) kombindlva kérnyezettudatos megoldast

kaphatunk nagy hozzdadott érték(i vegyiiletek katalitikus szintézisére.'?

- ™y SN .

i f mwcoen [ b S
YR (x=2,3) = v

L tBUOK, H, L A

oldészer m=0,1,2,n=0,1

X =H, Me, iBu, OMe, ! R R =H Me
F, Cl, Br, CF5 S SR !

o Ph,P R,N\H/\/NR'Q
Munkank soran eltér6 lanchosszusagu foszfin-diamin (PNN) tipust katalizator-médositd
ligandumokat allitottunk el egy egyszerl, kétlépéses szintetikus eljaras segitségével. Az (j
vegylletek koordinacids tulajdonsdgait Mn(l)-komplexeiken keresztil tanulmanyoztuk NMR és IR
spektroszkdpia, réntgenkrisztallografia, illetve kvantumkémiai szamitdsok segitségével. A fém-
komplexeket aromas ketonok hidrogénezési reakcidjaban alkalmaztuk, mely folyamatokban a

katalizatorok rendkiviil aktivnak bizonyultak.

Készénetnyilvanitas: A kutatas a Kulturélis és Innovécids Minisztérium 2024-2.1.1-EKOP kddszamu Egyetemi
Kutatdi Oszténdij Programjanak a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott szakmai
tdmogatasaval, illetve a TKP2021-NKTA-21 szamu, valamint az RRF-2.3.1-21-2022-00009 azonositd szamu,

Megujuld Energiak Nemzeti Laboratérium megnevezésti projekt tamogatdsdaval valdsult meg.

1 Schlichter, P.; Werlé, C. Synthesis 2022, 54, 517.
2 Zubar, V.; Lichtenberger, N.; Schelwies, M.; Oeser, T.; Hashmi, A. S. K.; Schaub, T. ChemCatChem, 2022, 14,
202101443
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Versengés a monenzin kotShelyeiért — Gjabb perspektivak

Kis Mdté Levente’, Ivayla Pantcheva?, Gyurcsik Béla’

1 Szegedi Tudoményegyetem, Molekuléris és Analitikai Kémiai Tanszék
2 Sofia University, St. Kliment Ohridski, Department of Analytical Chemistry

e-mail: kis.mate.levente@chem.u-szeged.hu

A monenzin A ionofdr egy természetes poliéter tipusu antibiotikum, melynek kvazi gyfir(s
szerkezetét a molekula két végén elhelyezkedd alkoholos hidroxil, és karboxil(at) funkcids csoportok
kozott kialakuld hidrogénkotés stabilizélja. A molekula a kilsé felilete az ott elhelyezkedd
alkilcsoportoknak készonhet6en lipofil, mig a belsé lirege az oxigén donoratomoknak készénhetéen
hidrofil jellegl, és ott kotott vizmolekula taldalhatd. Az egyértékd kationok ezt a vizmolekulat
helyettesitve a monenzin A belsé liregében jutnak at a sejtmembranon, felboritva a baktériumsejtek
fémionhaztartasat, ami sejthalalt idéz elé.

A monenzin A szénlancat 26 szénatom alkotja, melybdl 17 kiralis. Emiatt a cirkularis dikroizmus (CD)
spektroszkopia kilondsen alkalmas a komplexképzddés tanulmanyozasara. Amig az egyszeresen
pozitiv toltésl ionokkal alkotott komplexek kristalyszerkezete hasonld, addig a metanolban mért
UVCD spektrumok alakja és intenzitdsa jelentds eltéréseket mutatott!. Az elméleti szdmitasok ezt a
fémionok elektronjainak részvételével magyaraztak a kiralitdst hordozé elektronatmenetekben. A
kristalyszerkezetekben megfigyelhetd, hogy az liregben kotott viz vagy egyérték(i fémion tobbszoros
kolcsonhatast alakit ki a Monenzin A ligandummal. Ezért joggal feltételezhetd, hogy az igy kotott
ionok, molekuldk maguk is kiralissa valnak. Emiatt kiléndsen izgalmas tanulmanyozni, hogy mi
torténik akkor, ha egy lényegesen mas tipusi molekula kétédhet az lregbe.

A ligandum kétszeresen pozitiv toltésl fémionokkal ML és ML, komplexeket alkotott, ugy, hogy a
fémionok a ligandum terminalis donorcsoportjaihoz, valamint az (iregben taldlhaté vizmolekulakhoz
kot8dtek?3. A Cu(ll) komplexek lathatd fény hulldmhossz tartomanyaban mért CD spektrumainak
matrix rang analizise alapjan a rendszer jellemzéséhez sziikséges komplexek minimalis szama
haromnak adddott. Ugyanakkor ammania jelenlétében a képz6dé kirdlis Cu(ll)-komplexek szdma a
legegyszerlbb rendszerben is legaldabb négynek bizonyult — ami egyértelm(ien mutatja, hogy az
ammonia nem vonja el a Cu(ll)-t a Monenzin A kozelébdl. Kisérleteinkkel arra probaltunk meg vélaszt

kapni, hogy vajon az amménia milyen médon befolyasolja a komplexképz&dést?

K6szonetnyilvanitas: Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacids Alap (No.: 150330).

INedzhib A., Kessler J., Bouf P., Gyurcsik B., Pantcheva I., Chirality, 2016, 28, 420-428.
2|, Pantcheva, A. Nedzhib, L. Antonov, B. Gyurcsik, P Dorkov, Inorg. Chim. Acta, 2020, 505, 119481.
3M.L. Kis, B. Hajdu, P. Dorkov, I. Pantcheva, B. Gyurcsik, Inorganics, 2023, 11, 334.
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Uj, ambidentat piridinon-szarmazékok szintézise és oldategyensulyi

vizsgalata fémorganikus [(n®-p-cym)Ru(H20)3]** és [(n>-Cp*)Rh(H20)3]** kationokkal

Kovdcs Néra Ildikd, Katona Csaba, Virdgos Tibor, Szalai Mdtyds, Fejes Krisztidn, Juhos Réka,

Kacsir Istvdn, Farkas Etelka, Buglyo Péter
Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

e-mail: nora.kovacs@science.unideb.hu

A daganatos szovetek rosszul fejlett érhalézata alacsonyabb oxigénkoncentraciét
eredményez az egészséges sejtekhez képest, ami igéretes célpontot kinadl a nagyobb szelektivitasu
kemoterdpias készitmények szdmdra. A kialakuld hipoxias kornyezet elGsegitheti a megfeleld
redoxpotenciallal rendelkez6 inert Co(lll)-komplexek szelektiv redukcidjat, ami a bioaktiv
molekularész felszabadulasahoz vezet. Amennyiben a komplexalandé ligandum ambidentat
tulajdonsagokkal rendelkezik, alkalmas lehet egy mdsodik, bizonyitottan rakellenes hatasu fémion
megkotésére is’.

A Co(lll)-komplexek megfelel6 redoxpotencidlja 4N+20 donoratom-készletet tartalmazé
ligandumok jelenlétében érhet6 el. Kordbbi kutatasok kimutattdk, hogy a komplexek redox- és
komplexképzési tulajdonsagai finomhangolhatok a 4N donoratomot tartalmazé ligandum aromas
vagy alifas jellege, valamint a 20 donoratomot tartalmazé ligandum funkcionalitdsanak
megvéltoztatasaval?34.

Munkank soran Uj, ambidentat hidroxipiridinon-konjugatumok szintézisét és azok
fémionmegkotésének részletesebb vizsgalatat tlztlk ki célul. A szintézis sordn médositottuk az
ambidentat ligandumok N,N-kelat kialakitasara képes végét. igy piridint, pirrolt, imidazolt vagy
kinolin heteroaromas gydrd(t tartalmazé ligandumokat allitottunk el6 és vizsgaltuk az N-donoratom

Tovabba mddositasokat végeztiink a hidroxipiridinon és a heteroaromas gyrd kozotti alifas
lanc hosszan is, és vizsgaltuk, hogy ez hogyan befolyéasolja az [(n°-Cp*)Rh]?* vagy [(n®-p-cim)Ru]?*

ionokkal valé kolcsonhatasukat.

K6szonetnyilvanitas: A munka az OTKA (K146656) anyagi tdmogatasaval késziilt.

1 M.D. Hall, T.W. Failes, N. Yamamoto, T.W. Hambley, Dalton Trans., 2007, 3983-3990.

2T.W. Failes, T.W. Hambley, Dalton Trans., 2006, 1895.

3 B.J. Kim, T.W. Hambley, N.S. Bryce, Chem. Sci., 2011, 2, 2135.

4 P. Buglyd, I. Kacsir, M. Kozsup, I. Nagy, S. Nagy, A.C. Bényei, E. Kovats, E. Farkas, Inorg. Chim. Acta, 2018,
472,234,

®>S. Nagy, A. Ozsvath, A.C. Bényei, E. Farkas, P. Buglyd, Molecules, 2021,26, 3586.
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Vizben jél old6dé metilén-trimetil-ammodnium-tioszemikarbazon réz(ll)komplexek

oldategyensulyi vizsgalata és nanoformulalasuk

Gdtszegi Gerda T. 1, Miljan N. M. Milunovic ?, D6métér Orsolya 1, May Néra V. 3, Nové Mdrta 4,
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3 HUN-REN Természettudomanyi Kutatokézpont, Szerkezetkutatd Kézpont
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> SZTE, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék
6 MTA-SZTE Lendiilet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatdcsoport

e-mail: gatszegi.gerda@gmail.com

A tioszemikarbazonok (TSK-ok) és fémkomplexeik fontos vegyiletcsoportot jelentenek
rakellenes, antibakteridlis és virusellenes aktivitdsuk miattl. A TSK-ok vizben valé oldhatdsaga
gyakran er@sen korlatozott, ami akadalyozza az in vivo tesztelésiiket, igy a tovabb fejlesztésik egyik
célja a vizben valé oldhatdsaguk novelése. Ugyanakkor a hatékonyabb célba juttatdshoz sziikség
lehet kiilonféle hordozérendszerek alkalmazdsara. A hordozérendszerek egy csoportjat a kolloid
mérettartomanyu részecskék képzik, melyek kozil igen elterjedtek a kilonbdz6 fehérjékkel
stabilizalt arany nanoklaszterek (Au NCs)>.

El6addasomban négy metilén-trimetil-ammadniumcsoportot tartalmazé a-N-piridil-
tioszemikarbazon és azok fémkomplexeinek jellemzését mutatom be, melyek kéziul harom esetben
a piridin-nitrogénhez képest szomszédos, mig egy esetben a tdvoli pozicioban talalhatd ezen
funkcidscsoport, amely noéveli a vizben vald oldhatdsagukat és lehetévé teszi a szerves kation
transzporterekkel valdé koélcsonhatasukat is. Vizsgaltuk a ligandumok és fémkomplexeik
oldategyensulyi- és redoxi tulajdonsagait. Ezt kovetéen az in vitro citotoxikus hatds alapjan
kivalasztottuk a két legaktivabb réz(ll)komplexet és vizsgaltuk azok kélcsénhatasat human szérum
albuminnal (HSA) stabilizalt Au NCs-kel. Az eredményeink ravilagitottak arra, hogy a
réz(ll)komplexek stabilitdsa jelentGsen befolydsolja az Au NCs-kel tortén6é hatdanyaghordozas

megvaldsithatdsagat.

Ko6szonetnyilvanitas: NKFIH: TKP-2021-EGA-32

1 M.S. More, P.G. Joshi, Y.K. Mishra, P.K. Khanna, Mater. Today Chem. 2019, 14, 100195.

2D.S. Franciscato, T.A. Matias, J. Shinohara, J.M. Gongalves, N.P. Coelho, C.S. Fernandes, E.A. Basso, H.S.
Nakatani, K. Araki, H.E. Toma, V.R. de Souza, Spectrochim. Acta - Part A Mol. Biomol. Spectrosc. 2018, 204,
174-179.
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Novel, amino acid based hydroxy-pyridinone conjugates to obtain

heterobimetallic complexes with anticancer potential
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Department of Inorganic & Analytical Chemistry, University of Debrecen, Egyetem tér 1, 4032,
Debrecen, Hungary

e-mail: ahmed.jalil@science.unideb.hu

Hypoxia has features that play important role in tumors cells. Due to this feature, the hypoxia-
activated prodrugs are compounds designed to selectively target tumor cells. These compounds can
be releasing cytotoxic agents by reduction of cobalt(lll) complexes to Co(ll) oxidation state in low-
oxygen environments. Therefore, these complexes can be designed to form labile Co(ll) species,
resulting in hypoxia-selective anticancer activity'. Platinum (Pt) anticancer drugs have been used to
treat various cancers. However, they have a poor selectivity and high toxicity towards normal cells
and may cause chemoresistance. Therefore, the researchers have been searching for novel metallo-
anticancers with Pt group metals.

During our work recently we synthesized novel, ambidetate ligands using different protected amino
acids such as Me-Cys-Fmoc-OH, Met-Fmoc-OH, Bn-Cys-Fmoc-OH and Fmoc-His(Trityl)-OH) and a
hydroxy-pyridinone unit via connecting them with a chain of different length. While the amino acid
part can provide with an (N,S) or (N,N) chelate for the platinum group metal, the pyridinone entity
is expected to bind the Co(lll) ion. The synthesized ligands were characterized using a variety of
analytical techniques, including pH-metry, NMR, and MS?. We have also carried out potentiometric
titrations with organorhodium and —ruthenium ions to explore the metal binding capabilities of the
ligands and the donor atom preference of the metal ions3. These results can provide useful
information for the planned synthesis of the heterobimetallic complexes in the solid state. This

contribution will summarize our recent results in this field.

Acknowledgements: This research was supported by the National Research, Development and Innovation
Office of  Hungary (OTKA-146656).

LA. K. Renfrew, E. S. O'Neill, T. W. Hambley, E. J. New., Coord. Chem. Rev.,2018, 375, 221.
2T.B. Tran, E. Sipos, A. C. Bényei, S. Nagy, . Lekli, P. Buglyd, Molecules, 2024, 29, 5967.
3 A. Ozsvath, R. Didszegi, A. C. Bényei, P. Buglyd, Dalton,Trans., 2020, 49, 9254.
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Investigation of tau(289-300) fragment as a metal-binding motif
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Taupathies including Alzheimer’s disease (AD) are a group of neurodegenerative disorders and its
development is associated with the accumulation of extracellular amyloid-B plaques and
hyperphosphorylated tau protein leading to the formation of intracellular neurofibrillary tangles.
The metal dyshomeostasis results in an increase in concentration of zinc, iron and copper in neuron
leading to conformational changes and aggregation of tau protein?. Tau binds metal ions mostly
through 2 cysteine or 12 histidine residues present in its sequence, which are the most common
metal binding sites®.

For further elucidation of these binding sites we investigated the tau fragment with Cys 291 and His
299 (tau 289-300; Ac-SKCGSKDNIKHN-NH3) in the sequence. In addition to this, tau fragments
containing only Cys 291 (tau 288-293; Ac-QSKCGS-NH; and tau 289-292; Ac-SKCG-NH3) and only His
299 (tau 292-301, Ac-GSKDNIKHVP-NH; and its asparagine mutant at position 300) were synthesized
and their coordination and electrochemical properties were studied.

The pH potentiometric titrations of Ni(ll) complexes of these ligands showed that on increase in pH,
for Cys containing fragments (tau(289-292) and tau(288-293)), [NiLH-2] complexes form as a major
species where the Ni*2 ion is coordinatively saturated at all four sites by thiol group and 3
deprotonated amide N as [N-,N7,N-,S7]. The study of Ni?* and Cu?* complexes of His containing
ligands (tau(292-301)) depicted a four-coordinated complex as major species, in which metal ions
are coordinated by the histidine imidazole N and 3 amide N. The data also inferred mutation of an
uncoordinated amino acid, Val to Asn has no significant effect on binding mode of metal ions to tau
fragment. These results were supported by the UV-vis and circular dichroism spectroscopic studies.
The UV-vis and CD curves of Ni(ll) complexes showed a clear shoulder peak characteristic of Ni-S
binding in fragments containing Cys, which was not observed in only His, concluding that if Cys is
present in sequence, it takes part in coordination with Ni(ll). Their stability constants showed that
peptide containing both His and Cys are more stable than peptides with only His, indicating that Cys
is a preferred binding site for Ni(ll).

Acknowledgement: The research was supported by the University of Debrecen Program for Scientific
Publication and the University of Debrecen Scientific Research Bridging Fund (DETKA).

1 Kastal, Z.; Balaban, A.; Vida, S.; Kéllay, C.; Nagy, L.; Varnagy, K.; Sévagé, |. Molecules, 2024, 29, 2171.
2 |gbal, K.; Liu, F.; Gong, C. X. Nature reviews neurology, 2016, 12, 15-27.
3 Busche, M. A.; Hyman, B. T. Nature neuroscience, 2020, 23, 1183-1193.
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Taupathies are a major form of neurodegenerative disorders, of which Alzheimer’s disease is the
best known and most common. It has a big association with the accumulation of
hyperphosphorylated tau protein in the form of neurofibrillary tangles!. Tau protein plays an
important role in the stabilization of microtubules of the nervous cell. The interaction between the
metal ion and protein fragments may also play an important role in the accumulation process, but
the exact mechanism of these accumulation processes still not satisfactorily clear?.

The specific phosphorylation of Serine262 and Serine356 in tau protein by MARK kinase enzymes
have been described to decrease the microtubule binding affinity of tau protein for microtubules.
The phosphorylation of this protein is associated with the destabilization of the tau microtubule
complex and the assembly of tau protein into toxic aggregates and metal ions have a significant
impact on this process3.

In our work, we synthesized tau(262-270): Ac-STENLKHQP-NH; peptide by solid phase peptide
synthesizer, we studied the coordination chemistry behaviour of this peptide with three metal ions
[Cu(ll), Ni(ll) and Zn(ll)] and also the loner peptide sequence tau(258-270) Ac-SKIGSTENLKHQP-NH;.
In order to clearly see the impact of phosorylation of serine on the complex formation process, we
also studied the coordinatiation chemistry behaviour of its serine phosphorylated versions with the
same metal ions. The complex formation process of all peptides were thoroughly described. In case
of all these peptides, histidyl resides are anchoring groups which are responsible for coordinating
to the metal ion and further amide nitrogen atoms are also bond in the basic solution.

In this presentation will be shown how the phosphorylation of serine in different positions affects
the stability and coordination of metal complexes of peptides.

Acknowledgement: The research was supported by the University of Debrecen Program for Scientific
Publication and the University of Debrecen Scientific Research Bridging Fund (DETKA). The PhD student
Gomaa E. Amer is funded by the Stipendium Hungaricum Scholarship under the joint executive program
between Egypt and Hungary.
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84(11), 1697-1708.
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A tiol-fémion kolcsonhatas biokémiai folyamatokban: cisztein tartalmu fehérjék és

modellvegyiileteik tiofil (fél)fémionokkal alkotott komplexei

Jancso Attila
Szegedi Tudomanyegyetem, Molekularis és Analitikai Kémiai Tanszék

e-mail: jancso@chem.u-szeged.hu

Az é16 szervezetek életfolyamataiban esszencidlis jelentdségl fémion homeosztazis magaba foglal
minden olyan folyamatot, mely biztositja, hogy a megfelel6 fémionok megfelel6 id6ben, megfeleld
koncentracidban legyenek a megfelel6 helyen. Ezekben a szabalyzé, transzfer (uptake, efflux vagy
sejten bellli), transzport, raktdrozoé vagy transzformacids (pl. redox allapot megvaltozasa, metilacid)
folyamatokban a fémionok — a sejtek kismolekuldi mellett — a legtébb esetben fehérjékhez, azok
alkalmas donorcsoportjai altal kialakitott két6helyekhez kapcsolédnak. Ugyanez elmondhatd a
biokémiai funkcidik betoltésével kapcsolatban is, melyekben a fehérjékkel torténd kdlcsonhatasuk
ugyancsak alapvet6 szerepet jatszik, legaldbbis a funkciok dont6 tobbségében. Noha a periddusos
rendszer fémes vagy félfémes elemei, illetve azok vizes oldatbeli formai kis hanyaddnak van ismert
bioldgiai szerepe, nagyszamu tovabbi félfém és fémion toxikus hatasa ismert, mely tervezett médon
akar gyogyaszati/terdpias céllal is felhasznalhatd. A toxicitds és/vagy a terdpias folyamat
mechanizmusdban szintén meghatarozé ezen fél(fémionok) fehérjék altali koordinacidja. Az ismert
bioldgiai hatassal bird fémionok mérete, toltése (felliileti toltéss(irlisége), tovabba vizes oldatbeli
stabilis formaik kozott jelent&sek az eltérések, igy az egyes fémionok altal preferdlt ligandumok
(donorcsoportok) és koordinacids koérnyezet (koordinacids szam, geometria és kotShelyilreg
mérete) is nagyon kilonboz6ek lehetnek. Az Un. 'soft’ (lagy) és 'borderline’ (dtmeneti) kategdridba
esé (fél)fémionok koordinacids kornyezetének kialakitdsaban jellemz6 a cisztein aminosav oldallanci
tiol(at)csoportjanak részvétele. S6t, nagyszdmu olyan metalloprotein, ill. fehérje-fémionkotShely
ismert, melyekben kizardlag cisztein egységek oldalldncai koordinaljak a megkot6d6 fémionokat (pl.
metallotioneinek, Fe'"/Fe"-rubredoxin, Cu'-dajkafehérje (Atx1) illetve Cu'-transzportfehérje (ATP7B),
4-Cys cinkujj motivumok (pl. Acetyl-CoA Carboxylase) stb.). A fehérjék mikodése szempontjabol
alapvet6 jelent6sége van a kot6hely fémionaffinitasdnak, a kialakulé koordinaciés kornyezet
geometridjanak, a kotShely flexibilitdsanak, tovabba a fémionkotéhely koordindcids dinamikai
viszonyainak. Ezek mind hozzajarulnak ahhoz, hogy a fehérjefunkcié a megfelel§6 fémionnal
megvaldsulhasson, és megfelel6 szelektivitasa legyen az adott fémionra.

A tobb ciszteint tartalmazé fémionkotShelyek és kilonb6z6 esszencidlis vagy toxikus fémionok
kolcsonhatasanak vizsgalata 2009-ben kerilt kutatasaim fokuszaba, s a témdaban azéta sziletett

eredményeimbdl 6sszedllitandd doktori dolgozatom tervezett téziseit mutatom be el6adasomban.
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Ferrocéntartalmu heterociklusos vegyiiletek szintézise és alkalmazasa semleges

molekulak és ionok elektrokémiai detektalasara
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A ferrocént stabilitdsa és jol karakterizdlhatd egy elektronos oxidacidja alkalmassa teszi arra, hogy
elektrokémiai szenzorok épitéelemeként szolgaljon. A ferrocénszarmazékok redox sajatsagait nem
csak a ciklopentadién gy(riikhoz kovalens kotéssel kapcsolddd szubsztituensek, hanem az
utdbbiakkal masodlagos kotéseket kialakité vendég molekulak/ionok is erGsen befolydsoljdk. A
gazda-vendég kapcsolat létrejottét igy a ferrocén molekularészlet képes kozvetiteni egy
elektrodhoz, amely mérhetd elektrokémiai vdlaszt ad.

Az elmult években tobbféle mddszert is kidolgoztunk ferrocéntartalmu ureido- és aminopirimidin-
szarmazékok el6allitasara és vizsgdltuk a termékek komplexképz6 sajatsagait. A hidrogénkotések
kialakitdsara alkalmas, akceptor-donor-akceptor (ADA) csoportokkal rendelkezd ureidopirimidin
egység DAD mintdzatu vendégmolekuldkat képes megkétni,* a karbamid molekularészlet pedig erés
savak anionjainak detektdaldsat teszi lehetévé.? Legutdbbi eredményeink szerint 2-aminopirimidin
molekularészletet tartalmazo terpiridin analogonok kivalé komplexképzének bizonyultak kilénb6z6
fémionok esetében.

A gazdamolekuldk és komplexeik pontos szerkezetét NMR vizsgdlatokkal deritettiik fel, az
eredményeket kvantumkémiai szdmitasokkal is aldtamasztottuk. A komplexképzést UV-Vis

spektroszkopiai és elektrokémiai mérésekkel (CV, LSV) kévettiik nyomon.
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Komplexképzés 2,6-diaminopridinnel (A) és trifluormetanszulfonsavval (B)

K6szonetnyilvanitas: Koszonjik az NKFIH tamogatasat (ADVANCED 149644.

1 Keszei S. J., Balogh Sz., Fehér Cs., Nagy L., Tumanov N., Wouters J., Lendvay Gy., Skoda-Féldes R., Eur. J.
Inorg. Chem. 2019, 4095.

2 Varadi M., Keszei S.J., Gomoéry A., Kovacs M., Kégl T., Fodor L., Skoda-Foldes R., Int. J. Mol. Sci. 2024, 25,
13552.
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Funkcionalis fémkomplexek biospeciacidja - fokuszban a multidrog rezisztens

rakos sejteken szelektiven hato vegyiiletek

Enyedy Eva A
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Az Uj kemoterapids gyogyszerhatdanyagok kifejlesztésének célja a mellékhatasok mérséklése,
valamint hatékonysag megGrzése a multidrog rezisztencia (MDR) kialakuldsa esetén is. Az MTA-SZTE
Lendilet Funkcionalis Fémkomplexek Kutatécsoport a tdmogatasi idészak alatt (2019-24) rakellenes
vegylletek és fémkomplexeik fejlesztésével foglakozott, kilonds tekintettel oldategyensulyi
folyamataikra, farmakokinetikai viselkedésiikben és a hatdsmechanizmusukban szerepet jatszé
fizikai-kémiai tulajdonsagaikra. A célunk szerkezet-tulajdonsag-hatas O0sszefliggések feltarasa volt.
Sikeresen fejlesztettiink félszendvics organorddium-, organoruténium- és rézkomplexet, melyek
kozul kiemelkednek a vizben jél oldédé 8-hidroxi-kinolin-alapi Mannich bazisok és a human rakos
3D szferoidokon is hatdsos szalicilaldehid-tioszemikarbazon-6sztron hibridek komplexei. Tébbek
kdzott ramutattunk arra, hogy a tioszemikarbazonok kiilonbdz6 tipusu metilezése jelentds
mértékben befolyasolja a rézkomplexeik stabilitdsat és redoxi tulajdonsdgait, és ezaltal a
hatasmechanizmusukat. Oldategyensulyi adataink szdmos esetben hozzdajarultak a bioldgiai hatas,
ill. a rezisztencia mechanizmusanak feltérképezéséhez mind a valasztott 8-hidroxi-kinolin-, mind a
tioszemikarbazon vegyiiletcsalddok esetén. Osszefiiggést taldltunk a vizsgalt 8-hidroxi-kinolinok
proton disszociacids allanddi és a multidrog rezisztens sejteken mért citotoxicitasuk kdzott. Ezek az
eredmények megalapoztak a kutatdmunka folytatdsat, a 8-hidroxi-kinolinok szerkezetének és
fizikai-kémiai tulajdonsdgainak finomhangolasa iranyaba, amelyhez Szakdcs Gergellyel (Medical
University of Vienna, Institute of Cancer Research) k6zosen nemzetkozi egylttm(ikodési palydzatot
is elnyertiink (ANN 149481).

El6addasomban szeretném megmutatni a Lendilet palydzat legfontosabbnak itélt
eredményeit, és a multidrog rezisztens rakos sejteken szelektiven hatd kétfogu ligandumokkal és

organorddium-komplexeikkel kapcsolatosan eddigi tapasztalatainkat.

K6szénetnyilvanitas: Lendllet program (LP2019-6/2019) és ANN 149481 (2025-29, NKFIH). Kész6net illeti a
kutatécsoport kordbbi és jelenlegi tagjait és az egylttm(ikodé partnereinket.
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Physico-chemical characterization of O-pyclen based Gd(lll) and Mn(ll) complexes,

bearing malonate pendants:

Abraham Estifanos Debretsion, %2 Szilvia Bunda,** Norbert Lihi,?" Agnés Pallier,* Eva Téth* and

Ferenc Krisztign Kdlmdn®*
1) Department of Physical Chemistry, University of Debrecen, H-4032 Debrecen, Egyetem tér 1.,
Hungary. 2 Doctoral School of Chemistry, University of Debrecen, Egyetem tér 1, H-4010 Debrecen,
Hungary (Stipendium Hungaricum Program).?) HUN-REN-UD Mechanisms of Complex
Homogeneous and Heterogeneous Chemical Reactions Research Group, Department of Inorganic
and Analytical Chemistry, University of Debrecen, H-4032 Debrecen, Egyetem tér 1, Hungary.
4) Centre de Biophysique Moléculaire, CNRS, Université d’Orléans, rue Charles Sadron, 45071
Orléans, Cedex 2, France.
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For the last three decades, intensive research has been conducted to synthesize rigidified ligands
for Gd(lll) complexation to produce MRI contrast agent candidates with high thermodynamic
stability and inertness. In this work, we report the macrocyclic ligand H{OPDMA, whose Gd(lll)
complex has high thermodynamic stability and inertness as well as exhibits a relaxation
enhancement effect similar to that of the frequently used MRI contrast agents [Gd(DTPA)]?>~ and
[GA(DOTA)]~ complexes. Our results show that the conditional stability of the [Gd(OPDMA)]~ (pGd
= 14.8) calculated under physiological conditions, is comparable to that of [Gd(DTPA)]*" (pGd = 15.6)
and higher than those were reported for [Gd(AAZTA)]™ and [Gd(PCTA)] chelates (0 GdAAZTA = 13.4
and pGdPCTA = 13.1). The [Gd(OPDMA)]~ complex is exceptionally inert, with a dissociation half-life
of 3.2 years at 37 °C and pH = 7.4. The complex, which contain one water molecule (q = 1) bears a
high water exchange rate (kex298 = 73(12) x 108 s™"). The fast exchange rate is attributed to the high
steric compression around the water binding site. DFT calculations also revealed that the Gd(lll) ion
is coordinated in this complex, while one carboxylate group remains uncoordinated. The mono-
malonate derivative of the o-pyclen ligand, designed as [Mn(OPMMA)], was synthesized following
promising results with the analogous Gd complex, [Gd(OPDMA)]-. However, the stability of
[Mn(OPMMA)] is significantly lower, with its logKmn. value being 3 and 7 orders of magnitude less
than those of [Mn(OPC2A)] and [Mn(3,9-PC2A)], respectively, and its pMn value also over two
orders of magnitude lower. Inertness studies using Cu?* as a scavenger showed that [Mn(OPMMA)]
dissociates too quickly, prompting the use of the stopped-flow method; results confirmed that its
kinetic stability is much lower than the reference complexes. Despite this, [Mn(OPMMA)] shows
slightly higher relaxivity, attributed to its asymmetric and more open structure.
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Equilibrium, formation and dissociation kinetic study of Sc(OPC2A)* and its mixed
complexes
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1 Department of Physical Chemistry, Faculty of Science and Technology, University of Debrecen,
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Macrocyclic ligands are widely used in biomedical fields, owing to their high thermodynamic stability
and kinetic inertness.! In this study we investigate the Sc(Ill)-(OPC2A)-F system. The performance of
the six-dentate O-containing pyclene derivative is very good in terms of most important criteria for
potential human applications, including both #4Sc or 8F PET imaging and %*Sc/%’Sc as theranostic
pair. Multinuclear NMR ('H, 3C, "°F, and #*Sc), pH-potentiometry, UV-Vis and ESI-MS were used for

chemical characterization, followed by a radiolabeling study.

The Sc(OPC2A)* complex is suitable stable (logKscopc2a) = 16.72(8)), the formation reaction is slow in
very acidic medium passing through an “out-of-cage” intermediate, but suitable fast in neutral
solution. The complex is outstanding inert in acidic conditions: the decomplexation follows a kobs =
ki [H*] + k2[H*]? rate low, half time in 1 M HCl is 0.37 h and unmeasurable long at neutral pH. The
parent complex acts as fluoride carrier, the Sc(OPC2A)F mixed complex is remarkable stable,
logKscioprcan)r = 4.54(4) and moderately inert against F~ exchange with kq*®= 16.5 s!; activation
parameters are: AH* = 78 + 1 kl-mol™, AS* = 42 + 4 J-mol*K™}, AG***® = 66 ki-mol™t. The
[44Sc]ScOPC2A forms at 95 °C within 10 minutes but requires purification. The complex remains
stable in rat blood serum for at least 4 hours and exhibits high resistance against transmetalation
and transchelation processes. These finding support our conclusion: OPC2A is an excellent ligand
platform for Sc(lll) complexation, and it is strongly recommended for further in vivo studies.

Acknowledgements: The project was granted by the Hungarian National Research Development and
Innovation Office (NKFIH K-134694) and supported by Program for Scientific Publication of University of
Debrecen. B.D. is grateful for STIPENDIUM HUNGARICUM SCHOLARSHIP and for a visiting grant of Universita
del Piemonte Orientale (Alessandria).

1T, Csupdsz, D. Sziics, et al. Molecules 2022, 27(2), 371.
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Multidrog rezisztens daganatokat célzo

8-hidroxikinolin-aminosav konjugatumok dsszehasonlité vizsgdlata
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Jelent6s igény mutatkozik a multidrog-rezisztens (MDR) daganatok ellen hatékony szerek
kifejlesztésére. Az elmult években tobb olyan 8-hidroxikinolin (HQ) Mannich-bazis vegyiiletet
fejlesztettlink ki, amelyek toxicitdsa bizonyos MDR rdkos sejteken nem csokken, hanem fokozédik.
Ezen HQ vegyliletek MDR szelektivitdsa és sejten beliili vaskomplex képzésiik kozott egyértelmd

kapcsolatot mutattunk ki kordbban.'? Jelen munkdnkban atfogd adatokkal szolgdlunk a D/L-5-kl6r-

vagy 5-nitro-szubsztitualt  7-((homo)prolin-1-il- oH oH o
metil)kinolin-8-ol vegylletek citotoxicitasarél MDR Ny Ny ﬁgm L
és érzékeny (sziil6i) méhszarkéma rakos sejteken. || P

Emellett vizsgaljuk oldatkémiai tulajdonsagaikat, a n :nl, 2
human szérum albuminhoz valé kétédésiiket és a H/CI/NO, ClI/NOG,

sejtes transzportfolyamatokat befolyasold szerves aniontranszporterekre (OATP1B1 és OATP2B1)
gyakorolt gatldé hatdsukat. Az 6sszehasonlitdshoz a nem MDR szelektiv HQ-t és 5-klér ill. 5-nitro
szarmazékait is bevontuk. A HSA-kot6dést ultraszlirés valamint UV-lathato-, fluoreszcencia-,
cirkuldris dichroizmus- és saturation transfer difference (STD) NMR spektroszképidk segitségével
jellemeztik. Az OATP1B1 és OATP2B1 transzporterek gatlasat in vitro médszerrel és molekularis

dokkolast alkalmazva is vizsgaltuk.

Kosz6netnyilvanitas: NKFIH ANN 149481, K 138518, K 143124, TKP-EGA-32, FWF 10.55776/PIN1280424

1 Cserepes M. et al. Cancer Res., 2020, 80, 663-674.
2 pape V.F.S. et al. Cancers, 2021, 13, 154.
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Az elmult 20 év sordn a molekularis képalkotas értékes technikanak bizonyult szamos tertleten, de
kiilonosen a rakkutatads tekintetében. Az olyan nuklearis technikak, mint a pozitronemisszids
tomografia (PET) kiemelkedd szerepet jatszik ebben, hiszen a technika rendkivil nagy
érzékenységének koszonhetSen szinte korlatlan mélységben hatol be a bioldgiai szovetekbe, igy
kvantitativ adatokat szolgaltatnak a radioaktivan jeldlt gyodgyszerek farmakokinetikai
tulajdonsagairdl.> A PET diagnosztika soran tébbnyire a 18F, 84Cull), 68Ga@, 89zr és 24| pozitront
kibocsatd radioizotdpokat alkalmazzék. A réznek szdmos izotdpja létezik, amelyek kéziil a °Cu, 61Cu,
62Cu és ®*Cu izotdpokat egyre nagyobb érdeklédés dvezi diagnosztikai alkalmazdsokra, mig ®*Cu és
®7Cu izotépokat terdpids megkozelitésekre haszndljdk manapsag. Kutatdmunkdm soran
megallapitast nyert, hogy a 6-PCOX vegyllet termodinamikailag kiemelked6 stabilitasu komplexet
képez Cu(ll)-fémionokkal (log K=28,87, ami olyan nagy, hogy a CuL 3M sdsavas oldatban mar
kvantitative képzddik). A nagy stabilitast kihaszndlva vizsgaltuk ezen, valamint a kutatémunkam
soran el6allitott szerkezetileg hasonlé 3-PCOX, 3-OPCOX, 3-BCOX ligandumok ®'Cu radioizotéppal
vald jelolését, optimdltuk a jel6lés hozamara hatassal 1évé parmétereket és vizsgaltuk a Cu(ll)-
radiokeldtok inertségét is. A 6-PCOX ligandum szerkezetét egy bifunkcids szarmazék szerkezetébe is
beépitettiik. Ezen tul, az irodalomban ismert, a Ga(lll)-ion 8-hidroxikinolinnal alkotott trisz
komplexsze, amely luminoeszcens is, igy a megfelelé galliumizotépok keverékét alkalmazva az
optikai, illetve a PET bimodalis képalkotas lehet&sége is a latétérbe kerllt. Ezért indokoltnak [attuk
a 3-PCOX, a 6-PCOX , a 3-OPCOX és a 3-BCOX ligandumok Ga(lll)-ionnal, valamint a %Ga izotdppal

vald koélcsdnhatasat is megvizsgalni. Az el6adds ezen eredményeket fogja bemutatni.

Készénetnyilvanitas: A Kulturdlis és Innovacids Minisztérium EKOP-24-0 kddszamu Egyetemi Kutatdi
Osztondij Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Alapbdl finanszirozott szakmai
tamogatasaval készilt. A kutatast a Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacios Hivatal (NKFIH) K-134694 sz.
palydzata is tdmogatta.

1 Csupdsz, T. et al. Inorg. Chem. Front., 2022, 9(6), 1217-1223.
22Wang, X. et al. Inorg Chem., 2018, 58(4), 2275-2285.
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Affitest alapu konjugatumok eldallitasa

Th(lll)-izotopok diagnosztikai és terapias alkalmazasaihoz
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A terbium kilonosen igéretes elem a nukledris medicina szdmdra, mivel tobbféle
radioizotépja is rendelkezésre all, amelyek alkalmazhatdak alfa-sugéarzasu (*°Th), béta-sugarzasu
(**'Tb), Auger-elektron terapidra (**'Tb), valamint SPECT (">Tb) és PET ("52Tb) képalkotdsra.! Emellett
a stabil ™*°Tb izotdp fluoreszcens tulajdonsagainak kdszénhetéen a megfelel antennaval rendelkezé
komplexek az optikai képalkotdsban hasznosulhatnak.? Bar a nukledris medicina teruletén szamos
jévahagyott radiofarmakon létezik, mint példdul a Lutathera, ezek tébbsége nem biztosit valddi
ytaranosztikus” megoldast, vagyis nem hasznalhatd ugyanazon elem kilonb6z6 izotépjaival mind
diagnosztikai, mind terapids célokra.? Ezen a terlleten a terbium izotopok alkalmazasa attorést
hozhat. A 1Tb izotépot mar klinikai fazisi vizsgalatokban is tesztelik célzott daganatterapia
céljabol.* Az affitesteket (affibody) haszndlé molekularis képalkotds egy Uj fejlesztés, amely az
emlérak HER2-statuszanak kimutatdsaban és elérejelzésében lehet hasznalhatd.”

Munkank sordn tobb potencidlis piklén acetat és pikolinat oldalldncokat tartalamzé
ligandumot szintetizdltunk és vizsgaltuk jelolési képességliket stabil és radioaktiv Th(lll)-ionokkal,
HPLC moddszerrel. Az eredmények alapjan meghataroztuk az idealis pH- és hémérséklet-
tartomanyokat a jel6léshez, és értékeltiik a kelatorok teljesitményét kiilonb6z6 koncentracidk
mellett. Az eredmények alapjan kivalasztottuk a legigéretesebb ligandumot, amelyet bifunkcids
ligandumma alakitva biovektor molekuldahoz (anti-HER2 affitest) kapcsoltunk és célzott diagnosztikai
eljarasokban terveziink kiprébalni.

Koszonetnyilvanitas: A Kulturalis és Innovéciés Minisztérium EKOP-24-4 kédszamu Egyetemi Kutatéi Oszténdij
Programjanak, a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacids Alapbdl finanszirozott szakmai tdmogatdsaval készilt. A
kutatast a Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovaciés Hivatal (NKFIH) K-134694 sz. palyazata, illetve TKP2021-NKTA-42
sz. projektje is tamogattak.
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MINISZTERIUM Egyetemi Kutatei Uszténdij Program

L Miiller, C. et al. Journal of Nuclear Medicine 2012, 53, 1951.

2 Bui, A. T. et al. Journal of the American Chemical Society 2017, 139, 7693-7696.
3 Hofving, T. et al. Endocrine-Related Cancer 2019, 26, 437-449.

* Trejtnar, F. et al. Nuclear Medicine and Biology 2025, 144-145, 108998.

> McGale, J. et al. Journal of Clinical Medicine 2023, 12, 4882.
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Fluortartalmi vaskomplex mint lehetséges redox-érzékeny °F MRI kontrasztanyag

Garda Zoltdn,*? Szeremeta Frédéric,? Téth Csilla Noémi,? Bunda Szilvia,* Pifferi Carlo,? Clémencon
Rudy,2 Méme Sandra,? Tircsé Gyula® és Téth Eva?
'Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, 4032, Debrecen, Egyetem tér 1., Magyarorszag
2 Centre de Biophysique Moléculaire, CNRS UPR 4301, Rue Charles Sadron, 45071 Orléans, France

e-mail: garda.zoltan@science.unideb.hu

A szovetek redox allapotanak vizsgalata fontos lehet kiilonb6z6 korképek feltardsdahoz és
megértéséhez. Azok a redox-érzékeny MRI kontrasztanyagok, amelyek képesek jél elkiilonithets és
szamszerUlsithet6 jelet el6idézni mind redukdlt, mind oxidalt formdjukban, megnoévekedett
detektdlasi megbizhatésagot biztosithatnak. A kis fluorozott, redox-aktiv FeL1-komplex az ilyen
tipusu diagnosztikai dgensek prototipusanak tekinthetd. Az L1 ligandum (1. Abra A) stabil és inert
komplexeket képez mind a Fe?*, mind a Fe3* ionokkal, és a Fe3*L1/Fe?*L1 redox par redoxpotencidlja
(+240 mV vs. NHE) megfelel§ a bioldgiai redoxérzékeléshez. Az Fe?*L1 pillanatszeren oxidalodik
H,0; jelenlétében, tovabbd az Fe3*L1-komplexet cisztein, glutation és aszkorbat is képes redukalni.
Az Fe?*L1 és Fe3*L1 H relaxivitas értékei nagyon eltéréek (0,1 mM1s? és 2,83 mMs?, 60 MHz, 298
K), valamint a 1°F relaxacids id6kben is nagy eltérés tapasztalhatd (Ti1= 71-130 ms; T>= 60-117 ms és
T1=2,43 ms; T>= 1,81 ms, 400 MHz, 298 K), 6sszhangban a két oxidacids allapot eltéré paramagneses
tulajdonsagaival. A relaxdciés sebességhez igazitott specifikus MRI impulzusszekvencidak
alkalmazasakor (RARE Fe?'L1 esetén és UTE Fe3*L1 esetén, megfelel§ képalkotasi paraméterekkel
kombinalva) mindkét redox forma jé érzékenységgel és a komplex koncentrdcidjaval linearisan
valtozé jel/zaj viszonnyal detektalhatd a °F MR fantomképeken. Intramuszkuléris injekcié beadasat
kovetben, az Fe?*L1- és Fe3*L1-komplexek kdnnyen és egyértelmien megkilénboztethetSek °F MR

képalkotdas soran él6 egerekben (1. Abra B).

1. Abra: A: L1 ligandum szerkezeti képlete; B: 'H and 1°F MR képek (atfedésben) in vivo intramuszkularis
injektalast kovetden (a nyilak az injektalasi pontokat jelolik).

K6szonetnyilvanitas: A vizsgalatainkat a Nemzeti Kutatdsi Fejlesztési és Innovacids Hivatal (NKFIH) PD-
138064 és K-134694 sz. pdlyazatai, valamint a Debreceni Egyetem Publikaciés Tudomanytamogatasi
Programja finanszirozta. A kutatdst tamogatta az Eurdpai Unid Horizont 2021 kutatdsi és innovacios
programja a Marie Sktodowska-Curie 101065389 szamu tamogatasi megallapodas keretében.
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Glutation szerepe a cinkujj fehérjék védelmében Ag(l) ionokkal szemben

Fégel Benjdmin®, Hajdu Bdlintl, Hunyadi-Gulyds Eva?, Gyurcsik Béla*

1 Szegedi Tudoményegyetem, Molekuléris és Analitikai Kémiai Tanszék
2 Proteomika Laboratérium, Szegedi Bioldgiai Kutatokézpont

e-mail: fogelbeni@gmail.com

A cinkujj fehérjék (ZFP) szdamos él6lényben megtaldlhatok. Mas fehérjékkel, kis molekuldakkal, RNS-
sel és DNS-sel kdlcsonhatdsba lépve a ZFP-k részt vesznek a DNS-atiras, a transzlacio, hibajavitas,
anyagcsere, ingerképz6dés, sejtosztddas és sejthaldl folyamataiban. A ZFP-k cinkujj (ZF) motivumai
felelések a molekuldris felismerésért, mig a fehérje tobbi része leggyakrabban a bioldgiai
funkcidért. A ZF motivum szerkezetét a Zn(ll) tetraéderes koordinacidja és egy hidroféb mag
kialakuldsa stabilizalja. A Cys2His2 tipusu fehérjék alkotjak a ZFP-k legnépesebb csaladjat.

Egy ZFP akkor ismerheti fel specifikusan a DNS molekuldban a célszekvencidjat, ha Zn(ll)
koordindlodik a fehérjéhez, és stabilizalja annak madsodlagos szerkezetét. Ezért az idegen
fémionokkal potencidlisan kialakulé versengés megvaltoztathatja a ZFP-k DNS-kot6 sajatsagat, és
igy eredeti funkcidjukat. A mérgez6 lagy Lewis sav karakter( fémionok, példaul a Ag(l) vagy Hg(ll),
kiléndsen veszélyesek lehetnek nagy affinitasuk miatt a l1agy Lewis-bazisokhoz, mint amilyenek a
cisztein tiolat donorcsoportok?3. Ez ugyanakkor azt is jelenti, hogy a sejtekben jelenlévs egyéb
ciszetintartalmu peptidek vagy fehérjék megakadalyozhatjdk ezen fémionok kotédését a ZF
motivumokhoz kompeticid révén.

Kutatomunkank soran megvizsgaltuk, hogy glutation (L-y-glutamil-ciszteinilglicin) jelenlétében az
Ag(l) és Hg(ll) ionok milyen kodlcsonhatasba lIépnek egy harom ZF motivumbdl allé cinkujj fehérjével
(IMEY#) DNS jelenlétében, és ez hogyan befolyasolja az 1MEY# DNS felismerését. A gél
elektroforetikus saveltolddas és a tomegspektrometrids vizsgalatok eredményei azt mutattak, hogy
amig a mérgez6 fémionok koordinacidja a fehérjeszerkezet 6sszeomlasahoz és a DNS kotés
megszlinéséhez vezet, addig a glutation a sejtbéli koncentracidtartomany alsé hataran is képes volt
részben megvédeni a fehérje — DNS komplex integritasat fluggetlentl a reakcidelegy 6sszeallitdasanak
sorrendjétdl. A kisérletek alatdamasztottak feltételezésiinket az 1MEY# fehérje Ag(l)-kotésének

kooperativ jellegérdl is.

Koszonetnyilvanitas: Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacids Alap (No.: 150330), MTA — JSPS (NKM2024-
15/2024).

! Mackay J.P., Crossley M., Trends Biochem. Sci., 1998, 23, 1-4.

2 Hajdu B., Hunyadi-Gulyas E., Gyurcsik B., Inorganics, 2023, 11, 64.

3 Kluska K., Veronesi G., Deniaud A., Hajdu B., Gyurcsik B., Bal W., Krezel A., Angew. Chem., 2022, 134,
e202116621.
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SOD aktivitas mérési modszerek NiSOD enzimmodellek esetén

Bonczidai-Kelemen Déra*?, May Néra Veronika?®, Fabidn Istvdn®?, Lihi Norbert*?

! Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

2 HUN-REN-DE Osszetett Homogén- és Heterogén Fazisu Kémiai Reakcidk Mechanizmusa
Kutatécsoport, Debrecen

3 HUN-REN TTK Szerkezetkutaté Kézpont, Budapest

e-mail: kelemen.dora@science.unideb.hu

A szervezetben nagy mennyiségben keletkez6 szuperoxid gyokaniont szamos betegség
dizmutdz (SOD) enzimek végzik, melyek kozil a legkésébb izolalt a nikkel-tartalmu SOD enzim. Eddigi
munkank sordn a NiSOD enzim szdmos modellvegyuiletét vizsgaltuk.>3 A széles kérben elterjedt SOD-
aktivitds mérési modszer a xantin/xantin-oxidaz/NBT rendszer segitségével hatarozza meg az adott
vegylletre az ICso értéket és az ebbdl szamithatd katalizisre jellemz6 sebességi dllandét. Ezen
maddszer alkalmazdsa azonban a xantin-oxidaz valtozd aktivitdsa miatt nehézségekbe (itkozhet,
valamint csak az NBT diformazannd torténé atalakuldasanak sebességét detektalhatjuk, igy ez egy
Kutatécsoportunkban az elmult években egy Uj, szekvencidlis stopped-flow technikdn alapulé
madszert fejlesztettiink a SOD-aktivitds mérésre. A vizsgalat soran kozvetleniil a szuperoxid
vizsgalt nikkel(ll)-komplexeknek, illetve a reakcidban keletkez6 termékeknek is van fényelnyelése. A
kinetikai gorbék illesztésébdl tovabbi informacidkat is nyerhetiink a dizmutalasi reakcid
mechanizmusardél, ami az irodalomban elfogadott SOD-aktivitds mérési mddszer esetében nem
lehetséges.

Az el6adds sordn az altalunk eddig vizsgalt NiSOD enzimmodellek SOD-aktivitasat mutatom be és
hasonlitom Ossze a két kiilonb6z6 mddszer alkalmazasaval, kitérve az egyes mddszerek elényeire és

hatranyaira.

K6szénetnyilvanitas: A szerz6k koszonetet mondanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatalnak (OTKA-K-
139140). A munka a Magyar Tudomanyos Akadémia Bolyai Janos Kutatasi Oszténdijanak, tovabba a DE Tudomanyos
Kutatasi Alap (DETKA) Athidalé Alap Palyazatabdl finanszirozott szakmai tdmogatdsdval késziilt. A Kulturdlis és
Innovaciés Minisztérium EKOP-24-3-11-DE-219 kédszamu Egyetemi Kutatéi Osztdndij Programjanak a Nemzeti Kutatési,
Fejlesztési és Innovaciods alapbdl finanszirozott szakmai tdmogatdasaval késziilt.

! Pizzino, G., Irrera, N., Cucinotta, M., Pallio, G., Mannio, F., Arcoraci, V., Squadrito, F., Altavilla, D., Bitto, A.,
Oxid Med Cell Longev, 2017: p. 8416763.

2D. Kelemen, N. V. May, M. Andrasi, A. Gaspar, |. Fabian, N. Lihi, Chem-Eur J., 2020, 26, 16767-16773

3 Bonczidai-Kelemen D., G. Sciortino, May N. V., E. Garribba, Fabian 1., Lihi N. Inorg. Chem. Front., 2022, 9,
310-322
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Antioxidans benzo-kondenzalt heterociklusok réz(ll)-komplexei

Vargdné Szaldki Déra?, Bonczidai-Kelemen Déra?, Szabé Mira?, Csekk Tifani?, May Néra Veronika?®,

Fdbidn Istvan?, Lihi Norbert’?

1 HUN-REN-DE Osszetett Homogén és Heterogén Fazisi Kémiai Reakcidk Mechanizmusa
Kutatécsoport, Debrecen

2Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem, Debrecen
3Természettudomanyi Kutatékdzpont, Magyar Kutatasi Hal6zat (HUN-REN), Budapest

e-mail: szalko.dora@science.unideb.hu

A szuperoxid-dizmutaz enzimek (SOD) képesek katalizalni a szuperoxid anion bomlasat, amelyek a
reaktiv oxigénfajtak (ROS) egyike. ! Az SOD enzim hidnya és ennek kdévetkeztében a megndvekedett
ROS koncentracio oxidativ stresszt okoz. A megnovekedett oxidativ stressz szerepet jatszik szdmos
kéros allapotban, beleértve a rdkot, a neurodegenerativ betegségeket, a sziv- és érrendszeri
betegségeket, a cukorbetegséget és a kiilonbdz8 gyulladdsos folyamatokat.? igy a ROS szintjének
szabalyozasara képes Uj rendszerek el6allitasat és vizsgalatat tlztik ki célul.

Uj, SOD-utanzé fémkomplexek fejlesztése érdekében a hisztidint kiilonbdz6 bioldgiailag aktiv
vegylletekkel (1,10-fenantrolin-2-karbonsav, kromon-3-karbonsav és kumarin-3-karbonsav)
konjugdltuk. Ezeket a ligandumokat és réz(ll) komplexeiket egyensulyi, spektroszkopiai és kinetikai
maddszerekkel tanulmanyoztuk.

Az eredmények azt mutatjdk, hogy ezek a ligandumok hatékony fémkoté helyek a réz(ll) szamara.
Fiziolégias pH-n a réz(ll)ion koordindciéjdban a karboxamid nitrogén, egy karboxilat csoport, a
hisztidin, valamint a fenantrolin vaz nitrogénatomjai vagy az O-heterociklusos rész oxigén
donoratomjai vesznek részt. A kromon-3-karbonsav és kumarin-3-karbonsav konjugatumai
esetében ez a folyamat dimer képz&désével is tarsul.

A komplexek kivalé SOD aktivitast mutatnak, amit stopped-flow mérésekkel és a xantin/xantin-

oxidaz/NBT vizsgalatokkal tamasztottunk ala.

K6szonetnyilvanitas: A szerz6k koszonetet mondanak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovacids
Hivatalnak (OTKA-K-139140). A munka a Magyar Tudomanyos Akadémia Bolyai Janos Kutatési Oszténdijanak,
tovdbba a DE Tudomanyos Kutatdsi Alap (DETKA) Athidalé Alap Palyazatabdl finanszirozott szakmai
tdmogatasaval késziilt.

1Sheng, Y.; Abreu, I. A.; Cabelli, D. E.; Maroney, M. J.; Miller, A.-F.; Teixeira, M.; Valetine, J. S; Chem. Rev.
2014, 114, 3854-3918.
2 Preiser, J.-C.; Jpen J. Parenter. Enteral. Nutr., 2012, 36.2, 147-154.
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Aldehidek Fe-katalizalt H,0.-oxidacios reakcioi

Vincze Bdlint!, Térék Patrik’, Dr. Kaizer Jézsef*
! Pannon Egyetem, Mérnéki Kar, Természettudomanyi K6zpont, Bioszerves és Biokoordinacids
Kémia Kutatdcsoport

e-mail: torok.patrik@phd.uni-pannon.hu, kaizer.jozsef@mk.uni-pannon.hu

Az enzimek a természetben biokatalizatorokként funkcionalnak, a biokémiai folyamatokat
szelektiven és hatékonyan viszik véghez. Nagy el6relépést eredményezne a vilagunk fejl6désében
az olyan enzim alapu katalizatorok el8allitdsa, amelyeket szamos ipari vagy gyogyszerkémiai
folyamatban fel tudnank hasznalni. Az enzimek vizsgalata azonban nehéz feladat, izoldlasuk és
kezelésik korlilményes. Erre a problémara egy megoldas a szintetikus enzim modellek el6allitasa és
vizsgalata. Kutatasom soran nem-hem oxidoreduktazok vizsgalatdval foglalkozom, amelyek
dioxigént hasznalnak fel arra, hogy a szubsztratmolekuldkat oxiddljak. A cianobaktériumok altal is
hasznalt aldehid-deformilez6-oxigenaz enzim (cADO) az aldehidek alkdnokka torténd atalakitdsat
végzi. Az irodalom alapjan azt feltételezik, hogy az enzimreakcié f6lépése reaktiv divas(lll)-u-peroxo
intermedieren keresztil jatszédik le, ennek érdekében kutatdcsoportban egy hasonld intermediert
probaltunk generalni. A munkam soran szintetikus enzim modellként egy vas(ll)-kdzponti atommal
rendelkezé prekurzor komplexet hasznaltam, a ([Fell(2’-(2-piridil) benzimidazol)s] (CFsSOs),-t,
amelyben a kdzponti fémiont harom kétfogu nitrogén donoratommal rendelkezé ligandum vesz
korul. Oxidaldoszer (H202) hatasara egy divas(lll)-u-peroxo intermedier keletkezik. A kialakuld
részecske katalitikus és kinetikai tulajdonsagait kilonb6z6 aldehidek oxidacios reakcidiban
vizsgaltam. Altalam hasznalt szubsztratmolekuldk a 2-fenil-propionaldehid és a fenil-acetaldehid
volt. Kutatdmunkdm soran GC-MS, Ciklikus-voltammetriai és UV-Vis spektroszképiai mérésekkel
tanulmdanyoztam az intermedier reaktivitasat és katalitikus tulajdonsagait, ennek nyoman
bizonyitani tudtam, hogy az altalam vizsgdlt rendszerben is a reaktivitasért a kialakuld intermedier
felel6s. Tovdbba tanulmanyoztam eltér6 tulajdonsagu, szerkezet(i koligandumok hatdsat az
oxidaciés folyamatokra, annak érdekében, hogy a reaktivitast finom hangolhassam. Ezen

eredmények is alatdamasztjak a divas(lll)-u-peroxo intermedier nukleofil karakterét.

K6szonetnyilvanitas: Az Innovaciés és Technoldgiai Minisztérium OTKA K142212, és Egyetemi Kutatdi
Osztondij Programjainak a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovéacids Alapbdl finanszirozott szakmai
tdmogatasaval késziilt.
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Au(lll)-ionok megkotése vizes kozegben rezorcin-formaldehid-zselatin

aerogélekkel

Bukta Baldzs Jozsef, Kalmdr Jozsef, Herman Petra

Debreceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, HUN-REN-DE Osszetett Homogén és
Heterogén Fazisu Kémiai Reakcidok Mechanizmusa Kutatdcsoport

e-mail: balazsbukta02 @gmail.com

Kutatdomunkam soran zselatintartalmu rezorcin-formaldehid aerogéleket fejlesztettiink,
amelyek kiemelkedd szelektivitassal és nagy szorpcids kapacitdssal képesek Au(lll)-ionokat kotni
vizes oldatban erGsen savas kdzegben. A szerves kompozit aerogélek szerkezeti felépitését,
morfoldgidjat és szorpcids tulajdonsagait részletesen vizsgalatuk. Infravoros spektroszkdpia (FT-IR)
segitségével azonositottuk a rezorcin-formaldehid alapvazra és a zselatinra jellemzd szerkezeti
elemeket, amelyek a szintézis sikerességét igazoljak.

Ezek a szerves alapvazu, zselatin-tartalmu aerogélek kivald szelektivitast mutatnak Au(lll)-
vegyuletek megkotésére 11 masik fémion jelenlétében is, pH=2,0-n. A Langmuir-modell
segitségével becsilt szorpcids kapacitas a legjobban teljesit6 aerogél esetében S = 672 mg/g-nak
adddott. Igazoltuk, hogy a 2 koriili pH a leginkdabb optimalis az Au(lll) megkotésére, és a hGmérséklet
novelésével szamottevéen né az egyensulyban megkotott Au(lll) mennyisége. FT-IR és XPS
méréseket végeztiink a kotési mechanizmus vizsgalatdra.? A spektrumokban térténd valtozasok
alapjan arra kovetkeztetlink, hogy az Au(lll) nem redukdlédott elemi arannya a szerves aerogél
felliletén, tovabbda a zselatin aminosav oldallancainak amid kotései, és az RF-vdz fenolos —OH
csoportjai egylttesen jatszanak szerepet az Au(lll) megkotésében, valdszinlileg kiilonb6z6
koordinacids kotések kialakulasa révén. Spektroflourimetridas mérésekkel bizonyitottuk, hogy a
rezorcin-formaldehid alapu aerogélekbdl készitett szuszpenzidnak kifejezett fluoreszcenciaja van.
Igazoltuk, hogy az Au(lll)-ionok megkotését kovetGen a kibocsatott fluoreszcencia intenzitasa egyre
csokken, ami egyenesen ardnyos a megkotott Au(lll) mennyiségével. A kapott izoterma, kinetikai és
spektrofluorimetrias méréseink egylittes eredményei alapjan tébb kiilénb6z8 koordinativ két6hely
egylittes megléte feltételezhet6. Gyakorlati szempontbdl is jelentGs, hogy a megkotott arany-
vegylletek nagyrésze visszanyerhet6 tomény tiourea-oldattal torténé mosassal.

Osszességében, az altalunk készitett zselatin tartalmu rezorcin-formaldehid aerogélek kivaléan
alkalmasak Au(lll)-ionok szelektiv és nagy kapacitdsu megkotésére vizes oldatokbdl, lehet6séget
teremtve egy értékes fém visszanyerésére és a termelésbe torténd visszaforgatasara.

1 Herman, P. et al. J. Mol. Lig. 2023, 387, 122598.
2Herman, P. et al. Appl. Surf. Sci. 2023, 613, 156026.
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Csaszar Zsofia

Csire Gizella

Debretsion Abraham Estifanos

Didszegi Rébert
DOmo6tor Orsolya
Elek Janos

Enyedy Eva Anna
Faareha Mazhar
Fabian Istvan

Farkas Etelka

Fogel Benjamin
Garda Zoltan
Gatszegi Gerda Timea
Gomaa Elsayed Amer Kotb
Gyurcsik Béla
Horvath Zoltan
Jakusch Tamas
Jancso Attila

Jod Ferenc

Kallay Csilla

Kalman Ferenc Krisztian
Kalmar Jozsef

Kapus Istvan

Katho Agnes

Kégl Tamas

Kis Maté Levente

Kiss Eszter

Kiss Tamas

Intézmény

DE
DE
ELTE
DE
DE
DE
DE
DE
DE
DE
PE
EKKE
DE
DE
SZTE

HyRev

SZTE
DE
DE
DE
SZTE
DE
SZTE
DE
SZTE
DE
SZTE
SZTE
DE
DE
DE
DE
DE
DE
PTE
SZTE
DE
SZTE

Résztvevok 1

E-mail cim

ahmed.jalil@science.unideb.hu
bara.gabid@gmail.com
bbuvaria@gmail.com
bayar.wahab@science.unideb.hu
kelemen.dora@science.unideb.hu
gombos.reka@science.unideb.hu
buglyo@science.unideb.hu
balazsbukta02@gmail.com
bunda.szilvia@science.unideb.hu
czuna.alexandra@science.unideb.hu
csaszar.zsofia@mk.uni-pannon.hu
csire.gizella@uni-eszterhazy.hu
debretsion.abraham@science.unideb.hu
dioszegi.robert@science.unideb.hu
domotor.o@chem.u-szeged.hu
elek@hydrorev.tech
enyedy@chem.u-szeged.hu
faareha.mazhar@science.unideb.hu
ifabian@science.unideb.hu
efarkas@science.unideb.hu
fogelbeni@gmail.com
garda.zoltan@science.unideb.hu
gatszegi.gerda@gmail.com
gomaa.kotb@science.unideb.hu
gyurcsik@chem.u-szeged.hu
horvath.zoltan@science.unideb.hu
jakusch@chem.u-szeged.hu
jancso@chem.u-szeged.hu
joo.ferenc@science.unideb.hu
kallay.csilla@science.unideb.hu
kalman.ferenc@science.unideb.hu
kalmar.jozsef@science.unideb.hu
kapus.istvan@science.unideb.hu
katho.agnes@science.unideb.hu
tkegl@gamma.ttk.pte.hu
kis.mate.levente@chem.u-szeged.hu
kiss.eszter@science.unideb.hu
tkiss@chem.u-szeged.hu
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Kovacs Hilda SZTE kovacs.hilda@chem.u-szeged.hu
Kovacs Nora lldiko DE nora.kovacs@science.unideb.hu
Kutus Bence SZTE kutusb@chem.u-szeged.hu

Lente Gabor PTE lenteg@gamma.ttk.pte.hu

Lihi Norbert DE lihi.norbert@science.unideb.hu
May Néra Veronika TTK may.nora@ttk.hu

Mika Laszlo Tamas BME laszlo.t.mika@edu.bme.hu
Molnar David DE david19950126@gmail.com

Papp Gabor DE papp.gabor@science.unideb.hu
Pivarcsik Tamas SZTE pivarcsik.tamas@chem.u-szeged.hu
Sajtos Gerg6 Zoltan DE sajtos.gergo@science.unideb.hu
Samu-Zahoran Réka SZTE rekazahoran@gmail.com

Sandor Balazs DE sandor.balazs@science.unideb.hu
Simon Fruzsina DE simon.fruzsina@science.unideb.hu
Sipos Pal SZTE sipos@chem.u-szeged.hu
Skodané Foldes Rita PE skodane@almos.uni-pannon.hu
Sévagoé Imre DE sovago@science.unideb.hu
Takacs Attila PTE takacsattila@gamma.ttk.pte.hu
Tircso Gyula DE gyula.tircso@science.unideb.hu
Toth Imre DE imre.toth@science.unideb.hu
Torok Dora Viktoéria DE torokdoraviktoria@gmail.com
Torok Patrik PE patriktrké @gmail.com

Udvardy Antal DE udvardya@unideb.hu

Varadi Balazs DE varadi.balazs@science.unideb.hu
Vargdané Dr. Szaldki Déra DE szalko.dora@science.unideb.hu
Varnagy Katalin DE varnagy.katalin@science.unideb.hu
Vincze Balint PE valentine.Vincze@gmail.com
Vincze Zalan Attila DE zalan.vincze@science.unideb.hu
BME Budapesti M(iszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem (Budapest)

DE Debreceni Egyetem (Debrecen)

HyRev Hydrogen Revolution Hungary Kft.

EKKE Eszterhazy Karoly Katolikus Egyetem (Eger)

ELTE E6tvos Lorand Tudomanyegyetem (Budapest)

PE Pannon Egyetem (Veszprém)

PTE Pécsi Tudomanyegyetem

SZTE Szegedi Tudomanyegyetem (Szeged)
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