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Dr. Juhasz Laszlé és Dr. Juhdszné Dr. Toth Eva

Kémia Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat 1 hallgaté MSc diplomamunka 1 hallgato

Glikal és exo-glikal szarmazékok funkcionalizalasi reakcioinak tanulmanyozasa

A glikalok olyan szdrmazékok, melyekben a szénhidratvaz C-1 és C-2 atomjai kozott kettds
kotés talalhatd. Az exo-glikdlok esetén az anomer centrumhoz exociklusos kettés kotés
kapcsolodik. Ezen vegyiiletek fontos kiindulasi anyagai szdmos szerves kémiai szintézisnek,
igy atalakitasi lehetOségeinek a vizsgalata, kiterjesztése fontos teriiletét képezik a
kutatdsainknak. Tervezziik haloglikdlok eldallitdsat (1-, ¢és 2-haloglikdlok, illetve
exometilénen halogén szubsztituenst tartalmazé haloglikdlok), és alkalmazasukat
keresztkapcsolasi (pl.: Suzuki-, Sonogashira-, Heck-, Buchwald-Hartwig kapcsolas)
reakciokban.

Dr. Juhasz Laszl6 és Homolya Agnes

Kémia Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatocsoport
Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat 1 hallgat¢

Glikal és 1-C szubsztitualt glikal szarmazékok atalakitasi reakcioinak tanulmanyozasa

A glikdlok olyan szarmazékok, melyekben a szénhidratvaz C-1 és C-2 atomjai kozott kettds
kotés talalhatd. Az 1-C szubsztitualt glikalok esetén az anomercentrumon (C-1 atom)
elektronszivo szubsztituens (CN, CONH,, COOCHz3) talalhato, melyek hatasara ezen
vegyliletek reaktivitdsa 1ényegesen eltérhet a szubsztitudlatlan szdrmazékoktol A munka sordn
tervezziik  haloglikalok eldallitasat (1-, és  2-haloglikalok), ¢és alkalmazasukat
keresztkapcsolasi reakciokban.
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Vagvolgyiné Dr. Toth Marietta és Dr. Kaszas Timea
Kémiai Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatdcsoport

Kémiai épiilet E-409

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

BSc szakdolgozat 1 hallgats

Aldono-lakton tozilhidrazonok szintézise és kapcsolasi reakcidinak vizsgalata

A kutatomunka célja az aldono-lakton tozilhidrazinok kapcsolasi reakcidinak vizsgalata, mely
a szénhidratkémia egy Kkevéssé vizsgalt teriilete. A kapcsolasokhoz elsé 1épésben
szintetizaljuk a kiinduldsi cukorszdrmazékokat, majd vizsgédljuk azok fémmentes vagy
atmenetifém-katalizalt kapcsolasi reakcidit (N-heterociklusokkal, aminokkal, szilanokkal
sth.). Az igy kifejlesztett modszerek biologiailag fontos szénhidratszarmazékok eldallitasanak

egyszerlibb szintézisutait jelenthetik.

MSc diplomamunka 1 hallgaté

Anhidro-aldiminek eléallitasa és reaktivitasuk vizsgalata

Kutatocsoportunkban egy egyszerti, kétlépéses eljarast dolgoztunk ki az anhidro-aldoximok
anhidro-aldononitrilekbdl torténé eldallitasara, mely lehetévé teszi az emlitett oximok
reaktivitasanak vizsgalatat. A kutatdmunka soran vizsgaljuk az oximokbol halogénezés/bazis
altal indukalt eliminacios szekvenciaval, vagy NaOClI-tal torténd oxidacioval in situ képzett
nitril-oxidok reaktivitasat, azok alkénekkel és alkinekkel torténd cikloaddicids reakcidjat. Az
igy eldallitott galaktdoz szarmazékok, illetve azok védetlen formai potencialis galektin

inhibitorok, és ezaltal szerepiik lehet a rak, vagy az idiopatias tiid6fibrozis kezelésében.

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 hallgaté)




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

A karboxamidinek fontos karbonsav szarmazékoknak tekinthetok, melyekbdl szamos 5-,
illetve 6-tagti nitrogén tartalmt heterociklus készithetd. Korabban a laboratériumunkban
sikeresen valodsitottuk meg C-(B-D-gliikopiranozil)-formamidinek eléallitasat, 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 felhasznalasaval 2-
gliikozil-1,3,5-triazinok szintézisét fogjuk tanulmanyozni.

5-C-Glikopiranozil-1,2,4-triazinok szintézise és aza-Diels-Alder cikloaddicios reakcioik
tanulmanyozasa

Az 1,2,4-triazinok azadiénként forditott elektronsziikségletii [4+2] cikloaddicios reakciokban
vehetnek részt. Az ilyen Diels-Alder tipust gytriitranszformacios reakciokat a potencialis
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  szarmazékokat
eredményezd cikloaddicios reakcidik tanulmanyozésat tervezziik.

C-Glikopiranozil-1,2,4,5-tetrazinok eléallitasa és aza-Diels-Alder cikloaddicios reakcidik
vizsgalata

Az 1,24 5-tetrazinokat széles korben alkalmazzak azadiénként Diels-Alder tipust
cikloaddicios 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
elektronigényti Diels-Alder reakcidik tanulmanyozasat tervezzik.

C-Galaktopiranozil-heterociklusok, mint lehetséges galektin gatlo vegyiiletek eléallitasa
A C-glikopiranozil heterociklusok egy fontos csoportjat alkotjdk a szénhidrattartalmu
kismolekulaknak, melyeknek széles korben vizsgaljak a bioldgiai hatasait. A kutatasok soran
e vegyiiletosztaly szdmos bioldgiailag aktiv képviseldjét, mit példaul szénhidratkotd fehérjék
gatloszereit fedezték mar fel. A kozelmultban C-B-D-galaktopiranozil-azolok esetében
mutattak ki galektin gatlo hatasokat. A szakdolgozat/diplomamunka keretében 1j C-B-D-
galaktopiranozil-heterociklusok szintézisét fogjuk megvaldsitani, melyeknek a galektin gatld
hatasat tervezziik vizsgalni.

Dr. Kun Sandor

Kémiai Intézet

Kémiai Glikobioldgiai Kutatdcsoport
Kémiai épiilet E-423

e-mail: kun.sandor@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka (2 {0 kémia/vegyész vagy vegyészmérnok szakos

hallgatd)




Uj spirociklusos glikomimetikumok eléallitasa

A szénhidratok szdmos bioldgiai folyamatban vesznek részt, ez motivalja a szénhidratokon
alapul6 terapidk kifejlesztését. Mindezek ellenére csak kevés szénhidrat alapti gyogyszer
ismert.

A kutatas célja potencidlisan bioaktiv spirociklusos szénhidratok tervezése és eldallitasa az
alabbi harom teriilet valamelyikén:

a) Uj utvonalakat terveziink vizsgalni szénhidrat-spiro-morfolinok eldallitasara, mivel jelenleg
nem ismert hatékony és altalanos moddszer a szintézisiikre. Ezek az antioxidans hatasu
spiroalkaloidok és analogjaik igéretesek lehetnek a diabéteszes nefropatia, kardiovaszkularis
¢s mas betegségek kezelésére, melyek kialakuldsdban ¢és elérehaladdsaban a reaktiv
oxigéntartalmu részecskék szerepet jatszhatnak.

b) Egy glik6zaminoglikdnok (GAG) szintézisében ¢érintett galaktozil transzferdz enzim
(B4GalT7) xilopiranozilidén-spirociklusos szubsztratjainak az eléallitasat is tervezzik. A
célvegyiiletek a GAG szintézis gatlasaval tumorellenes hatastiak lehetnek, tovabba
indukalhatjak citotoxikus GAG-ok képzddését.

¢) Ribofuranozilidén-spirociklusok szintézise, melyek hatasosak lehetnek Helicobacter

pylorival szemben. Ez a baktérium Osszefiiggésbe hozhaté olyan emésztérendszeri
betegségekkel, mint a gyomorrak. Cél a H. pylori adeniloszukcinat szintetdz szelektiv
inhibitorainak a szintézise, melyek gatoljak a baktérium fennmaraddsédhoz sziikséges purin

ellatast.

Dr. Mandi Attila

Kémiai Intézet

Heterociklusos és Sztereokémiai Kutatdcsoport
Kémiai épiilet E-412

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

Projektmunka (1 f6 kémia BSc)
Egy kisméretii szintetikus szarmazék konformacios analizise és ECD spektrumanak
szamitasa

A konformacidés analizis és az ECD spektrumok alapjainak elsajatitasa. Egy kisméreti, a
tanszéken szintetizalt, kis flexibilitasi szerves szdrmazék konformdacids vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ill. ECD spektrumanak szamitasa 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 megfelel6 konformdcios analizis és NMR szamitasi 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 flexibilitasi szerves szdrmazékok konformacids vizsgélata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ECD spektrumaiknak szamitdsa TD-DFT
modszerrel, ill. oldat és/vagy szilard fazisi ECD spektrumok felvétele az abszolt
konfiguracié meghatarozasa céljabol.

Mandi Attila

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

Molekuladinamika alapa ECD modszer fejlesztése és tesztelése

Klasszikus konforméciés analizisen alapulé moddszerekkel nem megfelelden reprodukalhatéd
esetekben explicit olddoszeres molekuladinamikai trajektoriakbol nyert szerkezetek
felhasznalasaval a sztereokémia (abszolut konfiguracié 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, valtozo6 flexibilitdsu szerves szarmazékok konformacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, illetve relativ konfiguraciojuk meghatarozasa
C- és H-NMR eltolodasi értékek szamitasa €s 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 vegyiiletek VCD vizsgalata és abszolut konfiguracidjuk
meghatdrozasa DFT VCD szamitasok segitségével. A konformacios eloszlas tanulmanyozasa
a mért és szamolt spektrumok 6sszehasonlitasaval.

Maindi Attila - Kurtan Tibor

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

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

Optikailag aktiv természetes ¢€s szintetikus vegyiiletek HPLC-CD vizsgalata és abszolut
konfiguraciojuk meghatarozasa TD-DFT (ECD) szamitdsok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard €s folyadék CD-k 6sszehasonlitasaval 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 abszolit konfiguracidjuk
meghatarozasa TD-DFT (ECD, OR) és DFT (VCD) szamitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard és folyadék kiroptikai paraméterek Osszehasonlitdsaval
€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

1. Axialis kiralitasu binaftol és biszizokroman szarmazékok eléallitasa és atalakitasuk
centralis és axialis kiralitaselemeket tartalmazo vegyiiletekké

Axialis és centralis kiralitaselemeket tartalmazo biaril szarmazékok eldallitasat tervezziik
naftol és izokroman szarmazékokbdl, illetve izokroman prekurzorokbol. Az egyik ttvonalon a
naftol szarmazékokbol halogén szarmazékokat allitunk el6, melyekkel Pd-katalizalt Suzuki-
Miyaura keresztkapcsolasi reakciokat hajtunk végre. Vizsgalni kivanjuk az oxidativ biaril
kapcsolasi reakciok lehetdségét is. A biaril kotés kialakitasa utan az aril egységeken flavanon

és izokroman szerkezeti egységeket alakitunk ki. Az eldallitott sztereoizomerek



sztereokémidjat elektronikus és vibracids cirkularis dikroizmus modszerekkel kivanjuk
vizsgalni.

A masik utvonalon kiilonb6zé szubsztiticiés mintazati izokroman és tetrahidroizokinolin
szarmazékokat allitunk el6, és ezeket kapcsoljuk axialis kiralitaselemet tartalmazé homo- és
heterodimer biaril szarmazékokka. Az elballitott vegyiiletek bioaktivitasat, hatas-szerkezet
Osszefiiggéseit tobb hatasteriileten tervezziik feltérképezni, ¢és sztereokémia-hatas
Osszefliggéseket is terveziink is vizsgalni.

Két 16, vegyész-vegyészmérnok BSc és MSc

2) Domino gyiiriizarasi reakciok vizsgalata kondenzalt, kiralis O,N-heterociklusok
eléallitasara

Konnyen hozzaférhetd heterociklusos vagy aciklusos kiindulasi anyagokbol domino
Knoevenagel-intramolekularis hetero Diels-Alder és imin képzés-gylriizarasi reakciokat
terveziink kivitelezni kondenzalt kiralis O,N-heterociklusok eldallitdsara. Tanulmanyozni
kivanjuk, hogy a szubsztrat és reagens szerkezete, és a reakciokoriilmény hogyan befolyésolja
a gylriizarasi 1épés mechanizmusat. Az eldallitott, 0j alapvazat tartalmazd heterociklusok
bioaktivitasat és sztereokémiai-hatas Osszefiiggéseit tervezziik vizsgalni.

Két 16, vegyész-vegyészmérnok BSc és MSc

Prof. Batta Gyula

Kémiai Intézet és Biologiai és Okologiai Intézet,

Szerkezeti Bioldgiai 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: 512-900/22234

1. Gram-pozitiv baktériumok illetve virusok ellen hatasos, glikopeptid
antibiotikumok

szerkezetének, dinamikdjanak, oligomerizalédasanak ¢és sejtfal-analdg peptidekkel képzett
komplexeinek vizsgalata NMR moédszerekkel.

2D-NMR kisérletek végzése jelazonositds céljabol és ennek segitségével H/AC
jelhozzarendelés az aszimmetrikus dimerekben, térszerkezet meghatarozasa NOESY ¢és
kvantitativ ROESY modszerekkel.

Bacterial Cell Wall Analogue Peptides Control the Oligomeric States and Activity of the
Glycopeptide Antibiotic Eremomycin: Solution NMR and Antimicrobial Studies, 1zsepi,



Laszlo; Erdei, Reka; Tevyashova, Anna N.; et al. PHARMACEUTICALS, 14, 83, (2021).
doi: 10.3390/ph14020083

2. Antimikrobialis hatasi minifehérjék (NFAP2, AFP) térszerkezetének
meghatarozasa

700 MHz-es multidimenzios NMR modszerekkel. (Elsdsorban a sajat laptopon is telepithetd
CARA vagy CCPN szoftverrel torténd teljes NMR jelhozzarendelés a feladat, amit szerkezet
szamolas kovet a CY ANA szoftverrel.)

Solution Structure, Dynamics, and New Antifungal Aspects of the Cysteine-Rich Miniprotein
PAFC. Czajlik, Andras; Holzknecht, Jeanett; Galgoczy, Laszlo; et al., International Journal
of Molecular Sciences (Macromolecules section), 22, (2021) DOI: 10.3390/ph14020083

3. Antimikrobialis hatasu diszulfid fehérjék ligandum interakciéinak vizsgalata

Biologiai target molekulak azonositasa érzékeny gombakbol szarmazo lizatumokban, NMR
kémiai eltolodas titralas, telités-atvitel (NMR-STD)és izotermalis titraciés mikrokalorimetria
(ITC) modszerekkel. (Sejtlizdtumok készitése eldirt protokoll szerint, komplexek kikotése
kromatografias oszlophoz ¢és elvalasztasuk tomegspektrometriai (MS) vizsgalat céljabol, a
kisérleti adatok kiértékelése.)

4. Diszulfid minifehérjék letekeredése

homérséklet ill. kémiai agensek hatdsara; Termodinamikai vizsgalatok differencialis
szkennel$ automata kapillaris mikrokaloriméterrel (DSC) és NMR-el. NMR hémérsékleti és
DMSO agens titralasi kisérletek végzése és értékelésiik, DSC mérések és értékelésiik, a
letekeredés termodinamikai paramétereinek meghatarozasa.

Dr. Timari Istvan

Kémiai Intézet

Szerves Kémiai Tanszék

Kémiai épiilet B-12

e-mail: timari.istvan@science.unideb.hu

BSc szakdolgozat vagy MSc diplomamunka témak

1. Korszerii NMR mdédszerek alkalmazasa potencialisan biologiailag aktiv vegyiiletek
szerkezetvizsgalatara

Egy molekula biologiai aktivitasat elsésorban az adott molekula szerkezete hatarozza meg. A
magneses magrezonancia (NMR) spektroszkopia az egyik leghatékonyabb eszk6z molekulak
szerkezetének atomi szintli tanulmanyozasara. Példaul a gydgyszerfejlesztés teriiletén
megjelend egyre szigoribb kovetelményeknek, és ezaltal az egyre novekvoé szami,
elvégzendd mérésnek koszonhetden, folyamatos igény mutatkozik olyan modern NMR
kisérletekre, amelyek a lehetd legtobb informaciot szolgaltatjak a lehetd legrovidebb 1d6 alatt.
Uj NMR médszereink alkalmazasaval szeretnénk a biologiailag aktiv molekulak (példaul
szénhidratok, peptidek, fémion komplexek) szerkezetvizsgalatat hatékonyabba tenni.



2. Metabolomikai mintak elemzése tobbdimenziéos NMR modszerek segitségével

A metabolomikdban, azaz az anyagcseretermékek szisztematikus vizsgélatdban, az
egydimenzios (1D) *H NMR a leggyakrabban hasznalt NMR modszer egyszertiségének és
kivalo érzékenységének kdszonhetden. Azonban az dsszetett metabolomikai mintak 1D H
spektrumai altalaban rendkiviil zsufoltak, ami sok metabolit beazonositasat illetve mennyiségi
meghatdrozasat lehetetlenné teszi, ezaltal potencidlisan értékes informdaciok elvesztését
okozza. A modern, tobbdimenzios NMR moddszerek megoldast jelenthetnek ezen problémak
jelentds részére, ezaltal pontosabba tehetik a metabolomikai minték karakterizalasat.

Dr. Illyés Tiinde Zita
Kémiai Intézet

Szerves Kémiai Tanszék
e-mail: illyestz@unideb.hu

Projekt, Szakdolgozat Kémia BSc — Toth Vanessza Judit
Glikozil-szulfénamidok és -szulfonamidok szintézise

A cukorbetegségben szenvedd (diabetes mellitus) betegek szama egyre novekszik
vilagszerte, elsddleges tiinete a vér megnovekedett gliikkoz tartalma, ami létfontossagu
szerveket karosit és az ¢letmindség jelentés romlasahoz is vezethet. A cukorbetegségnek tobb
tipusa ismeretes, a II. tipus, mas néven nem inzulinfiiggd diabetes az ismert esetek kb. 95%-at
teszi ki.!

A 1L tipusi cukorbetegség kapcsan kimutattak, hogy a majban fokozott gliikkoz
termelés torténik, ami a vércukorszint megemelkedéséhez vezet. E folyamat f6 szabalyozdja a
glikogén foszforilaz (GP) enzimfehérje, amelynek gatlasaval a vércukorszint csokkentése is
elérhetd.

Az elmult években szamos kutatocsoportban folynak kutatdsok glikogén foszforilaz
gatlo vegyiiletek szintézisére

Szénhidrat alapt gyogyszereket (gliflozin tipusu) mar engedélyeztek a Il. tipust
cukorbetegség kezelésére.

A kutatd csoportunkban korabban szintetizaltak 1j glikozil-szulfénamid tipust
glikokonjugatumokat. A hallgatd munkéja soran tjabb glikozil-szulfénamid illetve -
szulfonamid tipusu vegylileteket tervez szintetizalni, melyek lehetséges GP inhibitor
célmolekulak.



