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Per-O-alkilezett exo-glikdlok [2+2] tipusu cikloaddiciojanak vizsgdlata

Kutatocsoportunkban — korabban  vizsgaltuk per-O-acilezett exo-glikalok [2+2]-tipust
cikloaddicios reakciojat klorszulfonil-izocianattal és diklor-keténnel. A klorszulfonil-izocianat
addiciokban glikopiranozilidén spiro-p-laktdmokat, mig a diklér-ketén-addicidkban a képz6dd
di(mono)klor ciklobutanonok reduktiv dehalogénezését koveten glikopiranozilidén spiro-
ciklobutanonokat nyertiink. Utobbi szarmazékok esetében vizsgaltuk a termékek
gylrtibévitési  lehetéségeit  Baeyer-Villiger-oxidaciés  és  Beckmann-atrendez6dési
reakciokban. Elképzeléseink szerint az igy nyert spiro-ciklusos vegyiiletek gyiriinyitasa
nukleofilekkel 1j tipusa C-glikozil-vegyiiletek (pl. amino- és hidroxi-karbonsav
konjugatumok) el6allitasat teheti lehetévé, azonban ezekbrn a reakciokban a nukleofil
reagensekre érzékeny acil-véddcsoportok lehasadasa is bekdvetkezhet. Kutatasunk célja tehat
ezen cikloaddicios ¢és gylirlinyitasi reakciok vizsgalatanak a kiterjesztése olyan
véddéesoportokkal ellatott  exo-glikalokra (pl. per-O-alkilezett), melyek gylrinyitasa a
véddcsoportok sériilése nélkiil, szelektiven is kivitelezheto.

Vegyészmérnok BSc szakdolgozat 1 hallgato

Dr. Kun Sandor

Kémiai Intézet
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szakos hallgato)

Uj spirociklusos glikomimetikumok eléallitasa

A szénhidratok szamos 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 €s eldallitasa az
alabbi harom teriilet valamelyikén:

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

b) Egy glik6zaminoglikdnok (GAG) szintézisében érintett galaktozil transzferdz enzim
(B4GalT7) xilopiranozilidén-spirociklusos szubsztratjainak az eldallitasat is tervezziik. A
célvegyiiletek a GAG szintézis gatlasdval tumorellenes hatdsuak lehetnek, tovabba
indukalhatjak citotoxikus GAG-ok képzdodését.

c) Ribofuranozilidén-spirociklusok szintézise, melyek hatdsosak lehetnek Helicobacter
pylorival szemben. Ez a baktérium Osszefiiggésbe hozhaté olyan emésztérendszeri
betegségekkel, mint a gyomorrdk. Cél a H. pylori adeniloszukcinat szintetdz szelektiv
inhibitorainak a szintézise, melyek gatoljak a baktérium fennmaradaséhoz sziikséges purin
ellatast.
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Mandi Attila

Projektmunka (1 f6 kémia BSc)

Egy kisméretii szintetikus szarmazék konformacids analizise és ECD spektrumanak
szamitasa

A konformacids analizis és az ECD spektrumok alapjainak elsajatitdsa. Egy kisméretii, a
tanszéken szintetizalt, kis flexibilitasi szerves szarmazék konformdacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ill. ECD spektruménak szdmitasa TD-DFT
modszerrel az abszolut konfiguracié meghatarozasa céljabol.

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

Az ECD szempontjabdl megfeleld6 konformacios analizis és CD szamitasi protokoll
ismertetése néhany osszefoglalod cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.

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

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

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

Az VCD szempontjabol megfelelé konformacids analizis és VCD szamitdsi protokoll
ismertetése néhany 0sszefoglalo 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 flexibilitdsu szerves szarmazékok konforméacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ECD spektrumaiknak szamitdsa TD-DFT
modszerrel, ill. oldat és/vagy szilard fazisi ECD spektrumok felvétele az abszolut
konfiguracié meghatarozasa céljabol.

Mandi Attila

Szakdolgozat (1 fé6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc) / Diplomamunka (1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Molekuladinamika alapti ECD moédszer fejlesztése és tesztelése

Klasszikus konformaciés analizisen alapuldé mddszerekkel nem megfelelden reprodukalhato
esetekben explicit olddszeres molekuladinamikai trajektoriakbol 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 flexibilitasi szerves szarmazékok konforméacios vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, illetve relativ konfiguraciojuk meghatarozasa
C- és H-NMR eltolddasi értékek szamitasa és kisérleti értékekkel vald dsszevetés révén.

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

Optikailag aktiv szintetikus vegyiiletek VCD vizsgalata ¢és abszolut konfiguracidjuk
meghatarozasa DFT VCD szamitasok segitségével. A konforméacios eloszlas tanulméanyozasa
a mért és szamolt spektrumok Osszehasonlitdsaval.

Mandi Attila

Szakdolgozat / Diplomamunka (2 fé6 kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6 vegyész
MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Termeészetes és szintetikus szarmazékok kiroptikai paramétereinek mérése és szamitasa

Optikailag aktiv természetes ¢és szintetikus vegyiiletek abszolut konfiguraciojuk
meghatarozasa TD-DFT (ECD, OR) és DFT (VCD) szamitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulméanyozéasa mért szilard és folyadék kiroptikai paraméterek Osszehasonlitasaval
€s szdmitasaval.

Mandi Attila - Kurtan Tibor



Szakdolgozat / Diplomamunka (2 fé6 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 és szintetikus vegyiiletek HPLC-CD vizsgélata és abszolut
konfiguraciojuk meghatirozasa TD-DFT (ECD) szamitasok segitségével. A konformacios
eloszlas tanulméanyozasa mért szilard és folyadék CD-k 0sszehasonlitasaval és szamitasaval.

Dr. Timari Istvan, tudomanyos munkatars

email: timari.istvan@science.unideb.hu

Szerkezeti Biologiai, Molekularis Felismerés ¢s Kolcsonhatas Kutatocsoport
NMR Kutatolaboratérium

honlap: https://debnmr.unideb.hu/

BSc szakdolgozat és MSc diplomamunka témak:

1. Korszerii NMR modszerek alkalmazasa Dbiologiailag aktiv  vegyiiletek
szerkezetvizsgalatara

Egy molekula bioldgiai aktivitasat elsésorban az adott molekula szerkezete hatdrozza meg. A
magneses magrezonancia (NMR) spektroszkopia az egyik leghatékonyabb eszk6z molekuldk
szerkezetének atomi szintli tanulmanyozéasara. Példaul a gyodgyszerfejlesztés teriiletén
megjelend egyre szigorubb kovetelményeknek, és ezaltal az egyre ndvekvd szamu,
elvégzendd mérésnek koszonhetden, folyamatos igény mutatkozik olyan modern NMR
kisérletekre, amelyek a lehetd legtobb informaciot szolgaltatjak a lehetd legrovidebb ido6 alatt.
Uj NMR médszereink alkalmazésaval szeretnénk a biologiailag aktiv molekulak (példaul
szénhidratok, peptidek, fémion komplexek) szerkezetvizsgalatat hatékonyabba tenni.

2. Metabolomikai mintak elemzése tobbdimenziés NMR modszerek segitségével

A metabolomikdban, azaz az anyagcseretermékek szisztematikus vizsgélatidban, az
egydimenziés (1D) H NMR a leggyakrabban hasznalt NMR modszer egyszeriiségének és
kivalo érzékenységének koszonhetden. Azonban az dsszetett metabolomikai mintdk 1D H
spektrumai altalaban rendkiviil zstfoltak, ami sok metabolit beazonositasat illetve mennyiségi
meghatarozasat lehetetlenné teszi, ezaltal potencialisan értékes informaciok elvesztését
okozza. A modern, tobbdimenziés NMR modszerek megoldast jelenthetnek ezen problémak
jelentds részére, ezaltal pontosabba tehetik a metabolomikai mintak karakterizalasat.



