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Kémiai Intézet
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MSc diplomamunka (1 hallgato)

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

Az 1,2,4,5-tetrazinokat széles korben alkalmazzdk 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 diplomamunka keretében ilyen
heterociklusos monoszacharid szarmazékok szintézisét, valamint a forditott elektronigényti

Diels-Alder reakcidik tanulmanyozasat tervezziik.



BSc szakdolgozat, MSc diplomamunka (1-1 hallgato)

Uj glikozil-heterociklusok és félszendvics tipusti platinafém komplexeik eldallitasa

A daganatos betegek kezelésére kemoterapias szerekként egyebek mellett platina
komplexeket (pl. ciszplatin, oxaliplatin) alkalmaznak. Ezek a rékellenes szerek azonban
salyos mellékhatasokat is okozhatnak. Igy az utobbi években vizsgalatok indultak mas,
kevésbé artalmas platinafém komplexek keresésére is. Ebben a vonatkozasban a platinafémek
(pl. Ru, Os, Rh, Ir) félszendvics tipust komplexei egy igéretes vegyiiletosztalyt képviselnek.
A kozelmultban szintetizaltunk egy sorozat ilyen tipusu komplexet, melyek N,N-kétfogu
ligandumként heterociklusos monoszacharidokat tartalmaztak. Ezek koziil tobb szdrmazék
aktivnak bizonyult rdkos sejtvonalakon. A szerkezet-hatds vizsgdlatok tanulméanyozédsara a
szakdolgozat/diplomamunka keretében 1j glikopiranozil-heterociklusok ¢és félszendvics

komplexeik szintézisét fogjuk vizsgalni.

BSc szakdolgozat, MSc diplomamunka (1-1 hallgato)

C-Gliikopiranozil-heterociklusok, mint potencialisan dualis hatasi SGLT2-GP
inhibitorok eléallitasa

Napjainkban egyre nagyobb az érdeklédés az un. tobb-célponton hatd gyogyszerjeldltek
kifejlesztése irant, melyek alkalmazéasa uj kezelési lehetoségeket jelenthet olyan Osszetett
betegségek esetében, mint pl. a rak vagy a II. tipust cukorbetegség. Az elmult tiz évben tobb
C-(B-gliikopiranozilaril)metil-(het)arén tipustt vegylilet keriilt oralis antidiabetikus szerként
forgalomba. Ezek a cukorszarmazékok, az un. gliflozinok a vesében miikodd natrium-fiiggo
gliikdz ko-transzporter 2 (SGLT2) fehérje mitkodését gatoljak és cukorvizelést eldidézve
csokkentik a cukorbetegek vércukorszintjét. A majban miikodo glikogén foszforilazt (GP)
szintén potencialis terdpias célpontként tartjadk szdmon. Az enzim gatldsa révén a gliikoz
termelés visszaszoritasaval lehetne elérni a diabéteszes paciensek vércukorszintjének
normalizalasat. A  GP  leghatékonyabb, nanomolos gatloszerei kozott  C-(B-
gliikopiranozilhetaril)arén tipusu vegyiiletek is talalhatok. A kozelmultban e vegyiiletcsaladon
beliil olyan szdrmazékokat azonositottunk, melyek a GP gatlas mellett mikrom6los SGLT2
inhibiciot is kivaltottak. A szakdolgozat/diplomamunka soran e dudlis hatdsu vegyiiletcsoport
tovabbi szarmazékainak a szintézisét tervezziik. Az 0) vegyliletek varhatoan a hatékony GP

inhibicios készséget megtartva javuld SGLT2 gatlo tulajdonsagot fognak mutatnak.
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Vegvész MSc diplomamunka 1 hallgaté

1-C szubsztitualt glikal szarmazékok Heck kapcsolasi reakcidinak vizsgalata

A glikdlok olyan telitetlen szénhidratszarmazékok, amelyekben a C-1 és C-2 szénatomok
kozott kettds kotés talalhatd. Az alkénekhez hasonloan ezen vegyiiletek esetén is az addicids
reakciok a legjellemzdbb atalakitasok, amelyek a reakciokoriilményektdl fiiggden ionos vagy
gyokds mechanizmus szerint jatszodhatnak le. A glikdlok addicios reakcioit magas
regioszelektivitas jellemzi, ami a megjelend glikozilium ion vagy gyok kiemelt stabilitdsaval
értelmezhetd. Az 1-C szubsztitualt glikdlok olyan szarmazékok, amelyekben az anomer
centrumhoz szénatomon keresztiil kapcsolodnak a szubsztituensek. Az altalunk
tanulmanyozni kivant 1-C szubsztitualt glikdlok az anomer centrumon —CN, -COOMe, vagy
—CONH csoportot tartalmaznak. A vegyiiletek eldallitasara szolgdld szintézismodszert
kutatocsoportunkban dolgoztak ki. A kutatdmunka soran tervezziik az 1-C szubsztitualt-2-j6d
glikalok eldallitasat, €¢s az igy nyert vegyliletek palladium katalizalt Heck reakcidinak a
tanulmanyozéasat. Tanulmanyozni tervezziikk, a kapcsolasi reakcioval eldallitott dién
szarmazekok termikus €s fotolitikus cikloaddicids reakcidjat, Gjtipusu, kondenzalt tobbgytiriis

rendszerek eldallitasa céljabol
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Kémiai Intézet
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Szakdolgozat (1 fo kémia BSc vagy vegyészmérnok BSc)., Diplomamunka (1 fo vegvész

MSc vagy vegyészmérnok MSc)

Szerves szarmazékok sztereokémiai vizsgalata szamitasi kémiai és Kkiroptikai
modszerekkel

Viltozo flexibilitasu optikailag aktiv szintetikus ¢€s természetes szarmazékok abszolut
konfigurdciojdnak meghatarozdsa TD-DFT (ECD, OR) ¢és DFT (VCD) szamitasok
segitségével. A konformacios eloszlds tanulmanyozasa mért szilard és folyadék kiroptikai
paraméterek Osszehasonlitdsaval és szamitdsaval. Racém elegy vagy kis enantiomer- /
diasztereomer felesleg esetén a vegyiiletek HPLC-ECD vizsgélata is elképzelhetd.
Amennyiben a relativ konfigurci6 nem, vagy csak részben ismert, *C- és 'H-NMR
eltolodasi értékeket is szamolunk a szerkezet-meghatarozas érdekében. El6fordulnak olyan
esetek is, ahol a klasszikus konformacids analizisen alapuld modszerek nem vezetnek
eredményre. [lyenkor explicit oldoszeres molekuladinamikai trajektoridkbol nyert szerkezetek
felhasznalasaval, ill. az oldoszer-molekulakkal alkotott stabil komplexekre torténd szamitassal

igyeksziink vizsgalni a vegyiiletek sztereokémiajat.



Dr. Timari Istvan, tudomanyos munkatars
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BSc szakdolgozat és MSc diplomamunka téma:

Korszerii NMR  mdédszerek alkalmazasa  bioldgiailag  aktiv  vegyiiletek
szerkezetvizsgalatara

Egy molekula biologiai aktivitasat elsdsorban az adott molekula szerkezete hatarozza meg. A
magneses magrezonancia (NMR) spektroszkopia az egyik leghatékonyabb eszkdz molekulak
szerkezetének atomi szintii tanulmanyozéasara. Pé¢lddul a gyogyszerfejlesztés teriiletén
megjelend egyre szigorubb kovetelményeknek, ¢€s ezaltal az egyre ndvekvd szamd,
elvégzendd mérésnek koszonhetden, folyamatos igény mutatkozik olyan modern NMR
kisérletekre, amelyek a lehetd legtobb informaciodt szolgaltatjak a lehetd legrovidebb id6 alatt.
A szakdolgozat/diplomamunka sordn a hallgatd elsajatitja a modern 2D NMR kisérletek
alapjait, kiértékelési lehetdségeit, €s a témavezetd iranyitasadval alkalmazza ezeket valamilyen

potencialisan biologiailag aktiv molekula (példdul szénhidrat, peptid) szerkezetvizsgalatara.
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MSc diplomamunka téma: (1 hallgato)

Glikopiranozilidén-spiro-izoxazolinok szintézise

A szakdolgozat sordn szénhidrat-szubsztratokon terveziink 0j vegyiileteket eldallitani €s 1
szintézismodszereket kidolgozni. Ezzel potencidlisan biologiailag aktiv vegyiileteket
nyerhetiink. A kutatocsoportunkban anhidro-aldéz szemikarbazonok transziminélasi
reakciojaval oximokat allitottunk eld, melyekbdl nitril-oxidok generalhatok. Ezen
koztitermékek valtozatos modon tovabb alakithatok. A kutatdsok soran a nitril-oxidok
reakcioit kivanjuk tanulméanyozni exo-glikalokkal, mely soran glikopiranozilidén-spiro-

izoxazolinokat kaphatunk.



