Szerves Kémiai Tanszék szakdolgozat és diplomamunka témai
a 2019/2020. tanév II. félévére

Dr. Juhész Lasz16 és Dr. Juhaszné Dr. Toth Eva

BSc szakdolgozat (vegyészmeérnok)l hallgato

Glikal és exo-glikal szarmazékok funkcionalizalasi reakcidinak tanulmanyozasa

A glikalok olyan szarmazékok, melyekben a szénhidratvaz C-1 és C-2 atomjai kozott kettOs
kotés taldlhatd. Az exo-glikdlok esetén az anomer centrumhoz exociklusos kettds kotés
kapcsolddik. Ezen vegyiiletek fontos kiindulasi anyagai szamos szerves kémiai szintézisnek,
igy atalakitasi lehetdségeinek a vizsgélata, kiterjesztése fontos teriiletét képezik a
kutatasainknak. A munka sordn vizsgalni szeretnénk ezen vegyiiletek eldallitasat kiilonbozo
szénhidrat konfiguracioban, és tanulmdnyozni kivanjuk a kettds kotések funkcionalizaldsi
lehetdségeit. A vizsgalandd reakciok a termikusan, illetve fotoinicidlt koriilmények kozotti
szulfonamidalasi atalakitdsok, melyek lehetdséget teremtenének aziridin szarmazékok
eloallitasara, melyek kiindulasi anyagai lehetnek egyéb heterociklusos szénhidrat
szarmazékoknak. Tervezziik tovabba haloglikdlok eldallitasat (1-, és 2-haloglikalok, illetve
exometilénen halogén szubsztituenst tartalmazo haloglikalok), és alkalmazasukat Buchwald-
Hartwigaminalasi reakciokban.

Dr. Juhasz Laszl6, Homolya Levente
Kémia Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

e-mail: juhasz.laszlo@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat (vegyészmérnok) 2 hallgato

1-C-szubsztitualt  glikal  szarmazékok  Ferrier  atrendezddési  reakcidojanak
tanulmanyozasa

A glikalok olyan szarmazékok, melyekben a szénhidratvaz C-1 és C-2 atomjai kozott kettOs
kotés talalhatd. Ezen vegyliletek reaktivitasat az elektronban gazdag kettds kotésre torténd
elektrofil ionos, valamint gyokos addicids reakciok hatarozzédk meg. Reakcidikat magas
regioszelektivitas jellemzi, ami a reakcidkban keletkezd glikozilium ion vagy glikozil gyok
intermedier kiemelkedd stabilitdsaval értelmezhetd. 1-C-szubsztitualt glikdlok esetében az
anomer centrumon valamilyen elektronszivo szubsztituens (CN, CONH,, COOCH3) talalhato,
igy ezen szarmazékok reaktivitasa lényegesen eltérhet a szubsztitudlatlan szarmazékokhoz
képest. A Ferrier atrendez0dés glikal szarmazékok nukleofil szubsztitucids reakcidja, amely
soran allil atrendezddés is lejatszodik. A reakcid Lewis sav katalizis altal valthatd ki, és



lehetdség van C és O glikozidok eldallitasara is. A munka soran az elédzéekben emlitett 1-C-
szubsztitualt glikadl szarmazékok Ferrier atrendezddését fogjuk tanulmanyozni, allil- és
propargil-alkohol szarmazékok felhasznalaséval, ami a késdbbiekben lehetdséget teremthet
anellalt gylirtirendszerek kiépitésére is.

Vagvolgyiné Dr. Toth Marietta
Kémiai Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

e-mail: toth.marietta@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka

Anhidro-aldoz tozilhidrazonok szintézise és kapcsolasi reakcioinak vizsgalata

A kutatomunka célja az anhidro-aldoz tozilhidrazinok kapcsolasi reakcioinak vizsgélata, mely
a szénhidratkémia egy kevéssé vizsgalt teriilete. Ehhez elsd 1épésben szintetizaljuk a
kiindulasi cukorszarmazékokat, majd vizsgéljuk azok fémmentes vagy atmenetifém-katalizalt
kapcsolasi reakcioit (pl. aril- ¢és alkil-boronsavakkal, terminalis alkinekkel, N-
heterociklusokkal, aminokkal, szildnokkal stb.). A kifejlesztett modszerek egyszeriibb
szintézisutakat jelenthetnek bioldgiailag fontos szénhidratszarmazékok eldallitasara, ¢és
lehetdséget teremthetnek szamos napjainkban elterjedt betegség, mint példaul a 2-es tipusu
cukorbetegség, sziv- és érrendszeri betegségek és az Alzheimer-kor 0j terapias lehetdségeinek
kifejlesztésére.

Anhidro-ald6z benzoilhidrazonok, mint potencialis rakellenes szerek szintézise

Az utébbi években kiterjedt kutatdsok folynak a hidrazid-hidrazon (—CO—-NH-N=CH-)
szarmazekok szintézise terén. Az ilyen tipusi molekuldk jelentds bioldgiai hatassal birnak,
mint példdul gyulladds gatlo, antibakteridlis, malariaellenes és rakellenes hatasuk is ismert.
Az eddig eldallitott és vizsgalt vegyiiletek aromas vagy alifas szarmazékok voltak.

A kutatomunka célja a fenti szdrmazékokkal analdg szénhidratszarmazékok, az anhidro-aldoz
benzoilhidrazonok szintézise a megfeleldé glikopiranozil-cianidokbdl kiindulva, valamint a
reakciokhoz sziikséges savhidrazid reagensek eldallitasa.

Dr. Bokor Eva

Kémiai Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-423



e-mail: bokor.eva@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat, MSc diplomamunka (1-1 hallgato)

2-(B-p-Gliikopiranozil)-1,3,5-triazinok eldallitasanak vizsgalata

A karboxamidinek fontos karbonsav szarmazékoknak tekinthetok, melyekbdl szamos 5-,
illetve 6-tagu nitrogén tartalmu heterociklus készithet6. Korabban a laboratériumunkban
sikeresen valositottuk meg C-(B-D-gliikkopiranozil)-formamidinek eldallitasat, illetve ezekbdl
C-gliikozil-azolok (pl. imidazol, 1,2,4-triazol szarmazékok) szintézisét. Jelenleg vizsgaljuk a
fent emlitett amidinek alkalmazasi lehetéségét hattagu C-gliikozil-heterociklusok eldallitasara
is. A szakdolgozat keretében ezeknek a szénhidrat prekurzoroknak a felhasznéalasaval 2-
gliikozil-1,3,5-triazinok szintézisét fogjuk tanulméanyozni.

5-C-Glikopiranozil-1,2,4-triazinok szintézise és aza-Diels-Alder cikloaddiciés reakcidik
tanulmanyozasa

Az 1,2,4-triazinok azadiénként forditott elektronsziikségletii [4+2] cikloaddicids reakciokban
vehetnek részt. Az ilyen Diels-Alder tipusu gytiritranszformaciés reakcidkat a potencialis
bioortogonalis reakciok korében is vizsgaljadk, melyek pl. biomolekuldk jeldlésében
nyerhetnek felhasznalast.

A diplomamunka keretében eddig az irodalomban nem ismert 5-C-glikopiranozil-1,2,4-
triazinok szintézisét, valamint C-glikozil-piridin szarmazékokat eredményez6 cikloaddicios
reakcidik tanulméanyozasat tervezziik.

C-Glikopiranozil-1,2,4,5-tetrazinok szintézise és aza-Diels-Alder cikloaddiciés reakcidik
tanulmanyozasa

Az 1,2,4,5-tetrazinokat széles korben alkalmazzak azadiénként Diels-Alder tipusu
cikloaddicios reakciokban. Az ilyen tipust atalakitdsokat a ,,click” reakciok kozott tartjak
szamon, ¢és intenziven vizsgaljadk az alkalmazhatosdgukat biomolekuldk jelolésében. C-
Glikozil-1,2,4,5-tetrazinok még nem ismertek az irodalomban, ezért a diplomamunka
keretében ilyen heterociklusos monoszacharid szarmazékok szintézisét, valamint a forditott
elektronigényii Diels-Alder reakcidik tanulmanyozasat tervezziik.

Dr. Mandi Attila

Kémiai Intézet

Heterociklusos és Sztereokémiai Kutatdcsoport
Kémiai éptilet E-412

e-mail: mandi.attila@science.unideb.hu

Mandi Attila

Projektmunka (1 f6 kémia BSc)

Egy kisméretii szintetikus szarmazék konformacios analizise és ECD spektrumanak
szamitasa



A konformaciés analizis és az ECD spektrumok alapjainak elsajatitisa. Egy kisméretii, a
tanszéken szintetizalt, kis flexibilitdsi szerves szarmazék konformacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ill. ECD spektrumanak szamitdsa TD-DFT
modszerrel az abszolut konfiguracié meghatarozasa céljabol.

Mandi Attila
Projektmunka (1 f6 kémia BSc)
ECD paraméterek TD-DFT szamitasa (irodalmazas)

Az ECD szempontjabol megfelelé konformacios analizis és CD szamitasi protokoll
ismertetése néhany 6sszefoglald cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.

Mandi Attila
Projektmunka (1 f6 kémia BSc)
NMR paraméterek kvantumkémiai szamitasa (irodalmazas)

Az NMR szempontjabol megfelelé konformdcios analizis és NMR szamitdsi protokoll
ismertetése néhany 0sszefoglalo cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.

Mandi Attila
Projektmunka (1 f6 kémia BSc)
VCD paraméterek DFT szamitasa (irodalmazas)

Az VCD szempontjabol megfelelé konformacios analizis és VCD szamitasi protokoll
ismertetése néhany 6sszefoglald cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.

Mandi Attila

Szakdolgozat (2 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc) / Diplomamunka (1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Szerves szarmazékok konformacios analizise és ECD spektrumainak szamitasa

A tanszéken szintetizalt, valtozo flexibilitasu szerves szarmazékok konformdacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ECD spektrumaiknak szamitdsa TD-DFT
modszerrel, ill. oldat és/vagy szilard fazisi ECD spektrumok felvétele az abszolut
konfiguraciéo meghatarozéasa céljabol.

Mandi Attila

Szakdolgozat (1 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc) / Diplomamunka (1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Molekuladinamika alapu ECD moédszer fejlesztése és tesztelése

Klasszikus konformaciés analizisen alapulé moédszerekkel nem megfeleléen reprodukalhato
esetekben explicit olddszeres molekuladinamikai trajektoriakbol nyert szerkezetek
felhasznalasaval a sztereokémia (abszolut konfiguracioé vagy konformacio) meghatarozasa, ill.
a korabbi egyezések javitasa.

Mandi Attila
Szakdolgozat (1 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc)
Szerves szarmazékok relativ konfiguraciojanak meghatarozasa NMR szamitasokkal



A tanszéken szintetizalt, valtozé flexibilitast szerves szdrmazékok konformacids vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, illetve relativ konfiguracidjuk meghatarozasa
C- és H-NMR eltolodasi értékek szamitdsa és kisérleti értékekkel valo dsszevetés révén.

Mandi Attila - Kurtan Tibor
Szakdolgozat (1 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc)
Szintetikus szarmazékok VCD mérése és DFT szamitasa

Optikailag aktiv szintetikus vegyliletek VCD vizsgalata és abszolut konfiguracidjuk
meghatarozasa DFT VCD szamitasok segitségével. A konforméacios eloszlas tanulmanyozasa
a mért és szamolt spektrumok 0sszehasonlitasaval.

Mandi Attila - Kurtan Tibor

Szakdolgozat / Diplomamunka (2 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Természetes és szintetikus szirmazékok kromatografias elvalasztasa, ECD mérése és
TD-DFT szamitasa

Optikailag aktiv természetes és szintetikus vegyiiletek HPLC-CD vizsgalata és abszolut
konfiguraciojuk meghatirozasa TD-DFT (ECD) szamitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard és folyadék CD-k 0sszehasonlitasaval és szamitasaval.

Mandi Attila - Kurtan Tibor

Szakdolgozat / Diplomamunka (2 f6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Természetes és szintetikus szarmazékok kiroptikai paramétereinek mérése és szamitasa

Optikailag aktiv természetes ¢és szintetikus vegyiiletek abszolut konfiguracidjuk
meghatarozasa TD-DFT (ECD, OR) és DFT (VCD) szamitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard €s folyadék kiroptikai paraméterek 0sszehasonlitasaval
¢€s szamitasaval.

Prof. Kurtan Tibor

Kémiai Intézet

Heterociklusos és Sztereokémiai Kutatdcsoport
Kémiai épiilet E-326

tel: 22466

e-mail: kurtan.tibor@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka

Idegsejtvédo és PTP1B gatlo hatasu optikailag aktiv izokromanok szintézise és oxidativ
biaril kapcsolasuk axialis kiralitasa biaril szarmazékokka.



A téma soran sztercoszelektiv szintézissel 1,3-diszubsztitualt izokromanok szintézisét
végezziik, melyek sztereokémidjat rontgendiffrakcioval, elektronikus és vibracios cirkularis
dikroizmussal vizsgaljuk a sztereokémia-farmakologiai hatas Osszefiiggések feltdrasara. A
sztereoszelektiv  heterociklusok szintézise mellett a prjekt lhetdséget nyujt a
szerkezetvizsgalati (NMR, IR, ECD, VCD, rontgendiffrakcid) és analitikai (kiralis HPLC,
HPLC-ECD). (harom f0)

Kiralis flavanonok szintézise enantioszelektiv organokatalitikus reakciokban és biaril
kapcsolasi reakcioik axialis kiralitasa biflavonoid szarmazékok eléallitasara.

Axidlis és centralis kiralitdselemeket tartalmazd bioaktiv biflavanoid szarmazékok eldallitasa
soran az aszimmetrias szintézisek eszkoztara mellett a hallgatd megismerheti €s elsajatithatja
a sztereokémiai vizsgalatoknal alkalmazott optikai modszereket (ECD, VCD, OR) és a kiralis
HPLC alkalmazasat. (két f0)

Kiralis szintetikus flavonoidok sztereoizomerjeinek Kkiralis HPLC elvalasztasa és
abszolut konfiguraciojuk vizsgalata elektronikus és rezgési cirkularis dikroizmus
spektroszkopiaval (ECD, VCD).

A projekt lehetdséget nyajt a kirdlis HPLC technika megismerésére és az elvalasztott
enantiomerek ECD, VCD mérésének elsajatitasara. Az ECD és VCD mérések révén a
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Domino hetero Diels-Alder cikloaddicios reakciok alkalmazasa kondenzalt
heterociklusok eloallitasara.

Sztereoszelektiv domino Knoevenagel-hetero Diels-Alder reakcidokkal uj, kondenzalt
alapvazat tartalmazo6, kiralis heterociklusokat allitunk el6 farmakologiai vizsgéalatokra. A
reakcid sztereoszelektivitasait NMR modszerekkel, egykristaly rontgendiffrakcioval, ECD és
VCD mérésekkel szandékozzuk vizsgalni. (1 10)

Axialis Kkiralitasa binaftol szarmazékok eloallitasa naftol szarmazékokbol és atalakitasok
centralis és axialis kiralitaselemeket tartalmazo vegyiiletekkeé.

Axidlis és centralis kiralitdselemeket tartalmazo biaril szarmazékok eldallitasat tervezziik
naftol szarmazékokbol. Az egyik utvonalon a naftol szarmazékokbol halogén szarmazékokat
allitunk eld, melyekkel Pd- vagy Cu-katalizalt keresztkapcsoléasi reakciokat hajtunk végre.
Vizsgalni kivanjuk az oxidativ biaril kapcsoldsi reakcidok lehetdségét is. A biaril kotés
kialakitasa utan az aril egységeken kalkon, majd flavanon szerkezeti egységeket alakitunk ki.
Az eldallitott sztereoizomerek sztereokémidjat kiroptikai modszerekkel kivanjuk vizsgélni.

A masik utvonalon a naftol szarmazékokbol centrélis kiralitdselemet tartalmazé flavanon
szarmazékokat allitunk eld, és ezeket kapcsoljuk axialis kiralitaselemet tartalmazo biaril
szarmazékokkd. Az eldallitott vegyiiletek bioaktivitasat tobb hatésteriileten tervezziik
feltérképezni, €s sztereokémia-hatds 0sszefiiggéseket is terveziink is vizsgalni.

(2 16)

BSc or MSc student

Synthesis of chiral biaryls with axial and central chirality elements.



Stereoselective biaryl coupling reactions are to be studied to prepare bis-isochroman and other
heterocyclic derivatives containing a chiral biaryl axis and central chirality elements for
pharmacological studies. The stereochemistry of the target molecules is to be analyzed by
chiroptical measurements supported with calculations. (1 student)

Domino Knoevenagel-cyclization reactions for the preparation of condensed
heterocycles.

Stereoselective domino Knoevenagel-cyclization reactions are to be performed to prepare
chiral condensed hetereocycles for pharmacological studies. The stereoselectivity is analyzed
by NMR and chiroptical spectroscopic methods and X-ray diffraction. (1 student)

Prof. Batta Gyula

Kémiai Intézet és Biologiai és Okologiai Intézet, Szerkezeti Biologiai és Molekularis
Felismerési Kutatocsoport, honlap: structbiol.unideb.hu

Kémiai épiilet fszt. E-18 iroda és B-13 fehérje labor

e-mail: batta@unideb.hu tel: 22234

Szakdolgozat vagy diplomamunka témak (tobb hallgato is lehet)

1. Uj antimikrobialis diszulfid fehérjék szerkezet - hatasosszefiiggéseinek vizsgalata

a., A PAFC "buborék" fehérje és a PAFgopt optimalizalt fehérje (< 65 aa) térszerkezetének
meghatarozasa multidimenzios (700 MHz-es) NMR moddszerekkel. (Els6sorban a
sajatlaptopon is telepithetd6 CARAszoftverrel torténd teljes NMR jelhozzarendelés a feladat,
amit szerkezet szamolas kovethet a CY ANAszoftverrel.)

b., Antimikrobidlis minifehérjék szerkezeti dinamikai vizsgéalatai (bels6 mozgasok és
sporadikus gerjesztett allapotok) 15N, 13C NMR relaxacios és telités atviteli (NMR-CEST)
modszerekkel. (A kisérletek feldolgozasa ¢és értékelése Topspin €és Dynamics Center
szoftverekkel).

c., Diszulfid minifehérjék letekeredése hoémérséklet ill. kémiai 4agensek hatdsara;
termodinamikai vizsgalatok differencialis szkennel® automata kapillaris mikrokaloriméterrel
(DSC) és NMR-el. (NMR titralasi kisérletek végzése, és értékelésiik, DSC mérések ¢és
értékeleéstik).



