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Dr. Juhasz Laszl6, Homolya Agnes
Kémia Intézet

Kémiai Glikobiolégiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka (2 hallgato)

1-C szubsztitualt glikal szarmazékok funkcionalizalasi reakcidinak vizsgalata

Kiilonb6z6é mono-, oligo- és poliszacharidok mar régota ismertek, mint tdpanyagok,
vaz- és kotdszovetek alkotoelemei. Ezen kiviil azonban fontos szerepet jatszanak a sejtfelszini
felismerési ¢€s jeltovabbitdsi folyamatokban. A biologiai funkcidik mellett széleskoriien
alkalmazhatoak a szerves kémidban, mint komplex molekuldk szintézisének kirdlis nem
racém kiindulasi vegytiletei.

A glikalok olyan szénhidratszarmazekok, melyekben a C-1 és C-2 szénatomok kozott
kettds kotés talalhato. E vegyiiletekre a kettds kotésre torténd elektrofil ionos, valamint
gyokos addicios reakciok a legjellemzObbek. Ezen vegyiiletek egy kiilonleges csoportjat
jelentik az 1-C szubsztitualt glikalok, melyek C-1 szénatomjan elektronszivo (CN, COOCHs,
CONH,) csoportok talalhatok.

Kutatocsoportunkban kordbban mar részletesen tanulmanyoztak ezen szarmazékok
szamos atalakitasi lehetdségét, melyeket a jovOben szeretnénk kiterjeszteni, és olyan tovabbi
funkcionalizélasi reakcidk tanulmanyozéasat tervezziik megvaldsitani, amelyeket 1-C
szubsztitualt glikdlokon nem vizsgéaltak még korabban, mint példdul a jodazidalasi, az
azidofluoralkilezési vagy a trifluormetilalkinilezési reakci6. Vizsgdlni kivanjuk a C-1

s

galakto) hatdsat az atalakitasok hozamara, valamint sztereo- és regioszelektivitasara.

Dr. Juhasz Laszlé, Homolya Levente
Kémia Intézet

Kémiai Glikobiolégiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat (1 hallgato)

1-C szubsztiualt glikalszarmazékok Ferrier atrendezodésének vizsgalata (szakdolgozat)



Kiilonb6z6é mono-, oligo- és poliszacharidok mar régota ismertek, mint tdpanyagok,
vaz- és kotdszovetek alkotoelemei. Ezen kiviil azonban fontos szerepet jatszanak a sejtfelszini
felismerési ¢€s jeltovabbitasi folyamatokban. A bioldgiai funkcioik mellett széleskoriien
alkalmazhatoak a szerves kémidban, mint komplex molekuldk szintézisének kirdlis nem
racém kiindulasi vegyiiletei.

A glikalok olyan szénhidratszarmazekok, melyekben a C-1 és C-2 szénatomok kozott
kettds kotés talalhato. E vegyililetekre a kettds kotésre torténd elektrofil ionos, valamint
gyokos addicios reakciok a legjellemzObbek. Ezen vegyiiletek egy kiilonleges csoportjat
jelentik az 1-C szubsztitualt glikalok, melyek C-1 szénatomjan elektronszivo (CN, COOCHs,
CONH,) csoportok talalhatok.

A glikélokra jellemzd, mar b6 6tven éve ismert Ferrier-atrendezddés soran 2,3-telitetlen
glikozilszdrmazékok alakithatok ki. A reakcid soran a C3 szubsztituens lehasadasaval
létrejové oxokarbéniumion reagal az alkalmazott nukleofillel, igy kialakitva a megfeleld
terméket. Az elsd probalkozasok soran Lewis-sav jelenlétében irtdk le a reakciot, azonban
azOta tobb mas aktivaloszert, mint példdul Brensted-savakat, vagy atmenetifém-sokat is
sikeresen alkalmaztak a reakcidkban. A munka sordn célunk a vizsgaland6 vegyiiletek
eldallitasa, és a Ferrier atrendezOdési reakcioiknak a vizsgéalata elsdsorban C-nukleofilek
alkalmazasaval, mint példaul a trimetilszilil-cianid.

Dr. Juhasz Laszl6 és Dr. Juhaszné Dr. T6th Eva
Kémia Intézet

Kémiai Glikobiolégiai Kutatocsoport

Kémiai épiilet E-409

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

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

BSc szakdolgozat (1 hallgato)

Glikal és exo-glikal szarmazékok funkcionalizalasi reakcidinak tanulmanyozasa

A glikalok olyan szarmazékok, melyekben a szénhidratvaz C-1 és C-2 atomjai kozott kettds
kotés talalhato. Az exo-glikadlok esetén az anomer centrumhoz exociklusos kettds kotés
kapcsolddik. Ezen vegyiiletek fontos kiindulasi anyagai szamos szerves kémiai szintézisnek,
igy atalakitasi lehetdségeinek a vizsgalata, Kkiterjesztése fontos teriiletét képezik a
kutatdsainknak. A munka soran vizsgalni szeretnénk ezen vegyiiletek eldallitasat kiilonbozo
szénhidrat konfiguracidban, €s tanulmanyozni kivanjuk a kettds kotések funkcionalizalasi
lehetdségeit. A vizsgalandd reakciok a termikusan, illetve fotoinicidlt koriilmények kozotti
haloamindldsi atalakitasok, melyek lehetdséget teremtenének aziridin szarmazékok
eloallitdsara, melyek kiindulasi anyagai lehetnek egyéb heterociklusos szénhidrat
szarmazekoknak. Tervezziik tovabba haloglikalok eldallitasat (1-, és 2-haloglikalok, illetve
exometilénen halogén szubsztituenst tartalmazo haloglikalok), és alkalmazasukat Buchwald-
Hartwig aminalési reakciokban.



Dr. Juhaszné Dr. Téth Eva

Institute of Chemistry

Chemical Glycobiology Research Group
Chemistry Building E-423

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

BSc Thesis (1 student)

Study of functionalization reactions of glycals and exoglycals

Glycals are derivatives having a double bond between the C-1 and C-2 atoms of the
carbohydrate backbone. In the case of exoglycals, an exocyclic double bond is attached to the
anomeric center. These compounds are important starting materials for many organic
syntheses, and the investigation of their conversion potential is an important area of our
research. In this work, we would like to investigate the preparation of these compounds in
different carbohydrate configurations and to study the functionalization of double bonds. The
reactions to be investigated are the haloamination modifications under thermal or
photoinitiated conditions, which would provide an opportunity for the preparation of aziridine
derivatives which may be starting materials of other heterocyclic carbohydrate.

Vagvolgyiné Dr. Toth Marietta
Kémiai Intézet

Kémiai Glikobiologiai Kutatdcsoport
Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka

Anhidro-aldéz- és aldono-lakton tozilhidrazonok szintézise és kapcsolasi reakcidinak
vizsgalata

A cukor tozilhidrazonok fémmentes ¢és atmenetifém katalizalt kapcsolasi reakcidoi a
szénhidratkémia egy kevéssé vizsgalt teriiletét jelentik. A kdzelmultban, kutatécsoportunkban
szisztematikus kutatdomunkaba kezdtliink az anhidro-ald6z tozilhidrazonok &atmenetifém-
katalizalt, illetve fémmentes kapcsolasi reakcioi terén, melynek eredményeként sikeresen
alakitottunk ki C-O, C-S és C-C kotéseket. A kifejlesztett modszerek egyszeriibb szintézis
utakat jelenthetnek bioldgiailag fontos szénhidratszarmazékok eldéllitasara, és lehetdséget
teremthetnek szdmos napjainkban elterjedt betegség, mint példdul a 2-es tipusu
cukorbetegség, sziv- €s érrendszeri betegségek és az Alzheimer-kor 0j terapias lehetdségeinek
kifejlesztésére.

A kutatomunka célja a fentiek alapjan:



- akapcsolasi reakciokhoz sziikséges anhidro-aldoz tozilhidrazonok szintézise

- akapcsolasi reakciokhoz sziikséges aldono-lakton tozilhidrazonok szintézise

- az N-heterociklusokkal végzett kapcsolasi reakciokhoz sziikséges 4-aril-1H-1,2,3-
triazolok szintézise

- anhidro-ald6z tozilhidrazonok fémmentes kapcsolasi reakcidinak vizsgalata 4-aril-1H-
1,2,3-triazolokkal

- anhidro-ald6z tozilhidrazonok Pd-katalizalt reakcidinak vizsgalata jod-benzol
szarmazekokkal

- anhidro-ald6z tozilhidrazonok terminalis alkinekkel végzett kapcsolasi reakcidinak
tanulmanyozasa

- aldono-lakton tozilhidrazonok kapcsolasi reakcidinak vizsgalata aril-boronsavakkal

- aldono-lakton tozilhidrazonok kapcsolasi reakcidinak vizsgalata N-heterociklusokkal

Az elvégzendd nagyszamu kisérleti munka természetesen tobb szakdolgozat, illetve

diplomamunka elkészitését teszi lehetové.

Dr. Bokor Eva

Kémiai Intézet

Kémiai Glikobiologiai Kutatdcsoport
Kémiai épiilet E-423

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

BSc szakdolgozat, MSc diplomamunka (1-1 hallgato)

2-(B-D-Gliikopiranozil)-1,3,5-triazinok szintézisének tanulmanyozasa

A karboxamidinek fontos karbonsav szarmazékoknak tekinthetok, melyekbdl szamos 5-,
illetve 6-tagi nitrogén tartalmi heterociklus készithetd. Kordbban a laboratériumunkban
sikeresen valdsitottuk 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 lehetdségét hattagu C-gliikozil-heterociklusok eldallitasara
is. A szakdolgozat keretében ezeknek a szénhidrat prekurzoroknak a felhaszndldsaval 2-
gliikkozil-1,3,5-triazinok szintézisét fogjuk tanulmanyozni.

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 gylritranszformacios reakciokat a potencilis
bioortogonalis reakciok korében is vizsgaljak, melyek pl. biomolekulak jelolésében



nyerhetnek felhasznalast. A diplomamunka keretében eddig az irodalomban nem ismert 5-C-
glikopiranozil-1,2,4-triazinok  szintézisét, valamint C-glikozil-piridin  szdrmazékokat
eredményez0 cikloaddicios reakcidik tanulmanyozasat tervezzik.

C-Glikopiranozil-1,2,4,5-tetrazinok eldallitasa és aza-Diels-Alder cikloaddiciés reakcioik
vizsgalata

Az 1,2,4,5-tetrazinokat széles korben alkalmazzak azadiénként Diels-Alder tipusu
cikloaddici6s reakciokban. Az ilyen tipusu atalakitasokat a ,,click” reakciok kozott tartjak
szamon, ¢és vizsgaljak az alkalmazhatosagukat biomolekulak jelolésében. C-Glikozil-1,2,4,5-
tetrazinok még nem ismertek az irodalomban, ezért a szakdolgozat/diplomamunka keretében
ilyen heterociklusos monoszacharid szarmazékok szintézisét, valamint a forditott
elektronigényli Diels-Alder reakcioik tanulmanyozasat tervezziik.

C-Galaktopiranozil-heterociklusok, mint lehetséges galektin gatlo vegyiiletek eléallitasa
A C-glikopiranozil heterociklusok egy fontos csoportjat alkotjdk a szénhidrattartalmua
kismolekuldknak, melyeknek széles korben vizsgaljak a bioldgiai hatasait. A kutatasok soran
e vegyiiletosztaly szamos biologiailag aktiv képviseldjét, mit példaul szénhidratkotd fehérjek
gatloszereit fedezték mar fel. A kozelmultban C-B-D-galaktopiranozil-azolok esetében
mutattak ki galektin gatlo hatasokat. A szakdolgozat/diplomamunka keretében 0j C-B-D-
galaktopiranozil-heterociklusok szintézisét fogjuk megvaldsitani, melyeknek a galektin gatld
hatasat tervezziik vizsgalni.

Synthesis of C-glycopyranosyl 1,2,4,5-tetrazines and study of their aza-Diels-Alder
cycloadditions

1,2,4,5-Tetrazines are widely used as azadienes in Diels-Alder cycloaddition reactions. These
types of reactions belong to the so called ,,click” reactions. The potential application of these
transformations is intensively studied, e.g. for labeling of biomolecules. C-Glycosyl 1,2,4,5-
tetrazines are unknown compounds, therefore the aim of the diploma work will be the
synthesis of such type of molecules. In addition, the study of the inverse elctron-demand
[4+2] cycloaddition reactions of these heterocycles is also planned.

Synthesis of C-galactopyranosyl heterocycles as potential inhibitors of galectins

C-Glycopyranosyl heterocycles are among the important group of carbohydrate-based small
molecules, whose biological effects are extensively studied. Numerous biologically active
representatives of this compound class — e.g inhibitors of carbohydrate binding proteins —
have been discovered. Recently, some C-B-D-galactopyranosyl azoles were shown to have
galectin inhibitory activities. In the course of the diploma work the syntheses of new C-B-D-
galactopyranosyl heterocycles are planned for the inhibition of galectins.



Dr. Lazar Laszlo

Kémiai Intézet

Kémiai Glikobiologiai Kutatdcsoport
Kémia Epiilet E-423

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

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka

S-Kotési ciklodextrin mimetikumok eléallitasa (1 hallgato)

A ciklodextrinek hat, hét vagy nyolc a-D-gliikopiran6z-egységbdl allo 1-4-kotést, ciklikus,
nem redukald oligoszacharidok. A ciklodextrinek asszocidcios tipusi zarvanykomplexeket

tudnak képezni a legkiilonb6zobb ionokkal, gyokokkel vagy molekuldkkal. Ezen
tulajdonsaguknak koszonhetden, széles korben alkalmaznak ciklodextrineket (elsdsorban a 3-
ciklodextrint) a kozmetikai iparban, az élelmiszer- és a gyodgyszeriparban. Kémiali,
kornyezetvédelmi, biotechnologiai, analitikai kémiai és diagnosztikai preparatumokba térténd
alkalmazasuk is ismert. Célunk az a-, B-, és y-ciklodextrinek tiomimetikumainak eldallitasa.

1-C-Szubsztitualt 2-acetoxi-glikalok tiol-én addicios reakcidinak vizsgalata (1 hallgato)

A tioglikozidok, amelyekben az O-glikozidos kotés helyett egy S-glikozidos kotés van,
értékes glikozid mimetikumok a fokozott kémiai stabilitasuk és a glikozidazokkal szembeni
rezisztenciajuk miatt. A tioglikozidos kotés kialakitdsara szamos moddszer ismert, ennek
ellenére néhany esetben (pl. a-tiogliikozidok, a-tiogalaktozidok €s B-mannozidok) a kivant
tioglikozid j6 hozammal és sztereoszelektivitassal torténd eléallitdsa problémakba iitkdzik. Az
utobbi évtizedben tiolok termindlis alkénekre torténd gyokos addicids reakcioit is sikeresen
alkalmaztak tioglikozidos kotés kialakitdsara. Ezt a gyokos mechanizmusu tiol-alkén addiciot
kiterjesztettiik addig nem vizsgalt, endo- és exo-glikal, valamint 3-exometilén szarmazékokra.
E teriileten végzett kutatdsaink soran szdmos teljesen regio- €s sztereoszelektiv gyokds tiol-én
kapcsolasi reakciora bukkantunk. Ezek a reakciok lehetdveé teszik, tobbek kozott, 1,2-cisz a-
S-kotést-tiodiszacharidok, o-S-kotésii-glikokonjugatumok, 3-dezoxi-S-diszacharidok és 1-C-
szubsztitualt B-manno tipust tiodiszacharidok szelektiv eldallitasat, ami mas moédon nagyon
koriilményes lenne. A munkénk folytatasaként célunk 1-C-szubsztitualt (1-CONH,, 1-
COOMe, 1-CN) 2-acetoxi-glikalok eloallitasa ¢és reaktivitasuk vizsgalata tioladdicios
reakciokban. A vizsgalatok tovabbi célja az eldallitott glikdlokkal végzett tiol-én addicids
reakciok szelektivitdsanak feltérképezése ahhoz, hogy kivalaszthassuk a legigéretesebb
kiindulasi vegyiiletet Gjszerli, komplex szénhidrat szerkezetek szintéziséhez



Tothné Dr. Illyés Tiinde Zita
Kémiai Intézet

Kémia Epiilet E-20

e-mail: illyestz@unideb.hu

Szakdolgozat (Biomérnok BSc. 3 hallgato)

Kén és szelén tartalmi szénhidratszarmazékok szintézise és szerkezetvizsgalata

A diglikozil-diszulfidok, diszulfido-glikozidok valamint ezen szeleno- analdgjai
kiilonb6zd biologiai aktivitassal rendelkeznek. Egyes szarmazékok koétddnek a Con A-hoz,
masok a Chagas-betegség etiologiai agensének Trypanosoma cruzi-val szemben mutatnak
gatlo hatast (in vitro). Szamos galaktoz- €s/vagy laktoz glikokonjugatumok gatoljak a novényi
agglutinin és a kiilonb6z6 human galektinek tumorsejtekhez valo kotddéseét.

A szakdolgozat keretében uj, kén és szelén tartalmu tartalmt glikokonjugatumok
szintézisét tervezziik valamint az 0j vegyiiletek szerkezet meghatarozasat 1D- ¢s 2D-NMR
moddszerekkel.

Dr. Mandi Attila

Kémiai Intézet

Heterociklusos €és Sztereokémiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet 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 konformacids analizis €és az ECD spektrumok alapjainak elsajatitasa. Egy kisméretii, a
tanszéken szintetizalt, kis flexibilitdsu szerves szarmazék konformacidos vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ill. ECD spektruménak szdmitasa TD-DFT
moddszerrel az abszolut konfiguracié meghatarozasa céljabol.

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

Az ECD szempontjabol megfeleld konformacios analizis és CD szdmitasi protokoll
ismertetése néhany osszefoglald cikken €s konkrét tanulmanyon keresztiil.

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

Az NMR szempontjabol megfeleld konformacids analizis és NMR szamitasi protokoll
ismertetése néhany osszefoglald cikken €s konkrét tanulmanyon keresztiil.



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

Az VCD szempontjabol megfeleld konformacids analizis és VCD szamitasi protokoll
ismertetése néhany osszefoglald cikken €s 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 flexibilitdsu szerves szarmazékok konformacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ECD spektrumaiknak szadmitdasa TD-DFT
modszerrel, ill. oldat és/vagy szilard fazisi ECD spektrumok felvétele az abszolut
konfiguraci6 meghatarozasa céljabol.

Mandi Attila

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

Molekuladinamika alapi ECD mddszer fejlesztése és tesztelése

Klasszikus konformacids analizisen alapulé moédszerekkel nem megfeleléen reprodukalhatéd
esetekben explicit oldoszeres molekuladinamikai trajektoridkbol nyert szerkezetek
felhasznalasaval a sztereokémia (abszolut konfiguracié vagy konformacid) 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, valtozo flexibilitdsu szerves szarmazékok konformacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, illetve relativ konfiguracidojuk meghatarozéasa
C- és H-NMR eltolodasi értékek szamitasa €s kisérleti értekekkel vald 6sszevetés révén.

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

Optikailag aktiv szintetikus vegyiiletek VCD vizsgalata ¢€s abszolut konfiguraciojuk
meghatarozdsa DFT VCD szamitasok segitségével. A konformacios eloszlas tanulmanyozasa
a mért €s szamolt spektrumok dsszehasonlitdsaval.

Mandi Attila - Kurtan Tibor

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

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



Optikailag aktiv természetes €s szintetikus vegyiiletek HPLC-CD vizsgalata és abszolut
konfiguraciojuk meghatarozdsa TD-DFT (ECD) szadmitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard és folyadék CD-k 6sszehasonlitasdval €s szamitasaval.

Mandi Attila - Kurtan Tibor

Szakdolgozat / Diplomamunka (2 fo 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 Gsszehasonlitasaval
¢€s szamitasaval.

Prof. Kurtan Tibor

Kémiai Intézet

Heterociklusos €és Sztereokémiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-326

tel: 22466

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

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka

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

A téma soran sztereoszelektiv szintézissel 1,3-diszubsztitualt izokromanok szintézisét
veégezzik, melyek sztereokémidjat rontgendiffrakcioval, elektronikus és vibracios cirkularis
dikroizmussal vizsgaljuk a sztereokémia-farmakologiai hatds Osszefliggések feltdrasara. A
sztereoszelektiv  heterociklusok szintézise mellett a prjekt lhetoséget nyajt a
szerkezetvizsgalati (NMR, IR, ECD, VCD, rontgendiffrakcio) €s analitikai (kirdlis HPLC,
HPLC-ECD). (harom f0)

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

Axialis és centralis kiralitaselemeket tartalmazo bioaktiv biflavanoid szarmazékok eldallitasa
soran az aszimmetrias szintézisek eszkoztara mellett a hallgaté megismerheti €s elsajatithatja
a sztereokémiai vizsgalatoknal alkalmazott optikai médszereket (ECD, VCD, OR) és a kiralis
HPLC alkalmazasat. (két f6)

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



A projekt lehetdséget nyujt a kirdlis HPLC technika megismerésére és az elvalasztott
enantiomerek ECD, VCD mérésének elsajatitasara. Az ECD ¢és VCD mérések révén a

crcr

Domino hetero Diels-Alder cikloaddicios reakciok alkalmazasa kondenzalt
heterociklusok eloallitasara.

Sztereoszelektiv. domino Knoevenagel-hetero Diels-Alder reakcidkkal 1), kondenzalt
alapvazat tartalmazo, kirdlis heterociklusokat allitunk eld farmakologiai vizsgéalatokra. A
reakcio sztereoszelektivitasat NMR modszerekkel, egykristaly rontgendiffrakcioval, ECD és
VCD mérésekkel szandékozzuk vizsgalni. (1 {0)

Axialis kiralitasa binaftol szarmazékok eléallitasa naftol szarmazékokbal és atalakitasok
centralis és axialis kiralitaselemeket tartalmazo vegyiiletekké.

Axialis €s centralis kiralitaselemeket tartalmazo biaril szarmazékok eldallitasat tervezziik
naftol szarmazékokbol. Az egyik utvonalon a naftol szarmazékokbol halogén szarmazekokat
allitunk eld, melyekkel Pd- vagy Cu-katalizalt keresztkapcsolasi reakciokat hajtunk végre.
Vizsgalni kivanjuk az oxidativ biaril kapcsolasi reakciok lehetdségét is. A biaril kotés
kialakitasa utan az aril egységeken kalkon, majd flavanon szerkezeti egységeket alakitunk ki.
Az elballitott sztereoizomerek sztereokémidjat kiroptikai modszerekkel kivanjuk vizsgalni.

A masik utvonalon a naftol szarmazékokbodl centrélis kiralitiselemet tartalmazo flavanon
szarmazekokat allitunk eld, és ezeket kapcsoljuk axialis kiralitaselemet tartalmazo biaril
szarmazekokka. Az eldallitott vegyiiletek bioaktivitdsat tobb hatasteriileten tervezziik
feltérképezni, €s sztereokémia-hatas Osszefliggéseket is terveziink is vizsgalni.

(2 6)

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 Molekuléris
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
meghatarozdsa multidimenziéos (700 MHz-es) NMR modszerekkel. (Elsésorban a
sajatlaptopon is telepithetd CARAszoftverrel torténd teljes NMR jelhozzarendelés a feladat,
amit szerkezet szamolas kovethet a CY ANAszoftverrel.)

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

c., Diszulfid minifehérjék letekeredése homérséklet ill. kémiai &gensek hatéasara;
termodinamikai vizsgalatok differencidlis szkenneld automata kapillaris mikrokaloriméterrel
(DSC) és NMR-el. (NMR titralasi kisérletek végzése, és értékelésiik, DSC mérések és
értékelésiik).



