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Munkabizottsagi iilés: 2021. december 3., Szeged, M1TA
SZAB szgékhdza

»LENDULETBEN, SZEGEDEN”

Tisztelt Kolléga és Kollégand!

A Koordinaciés Kémiai Munkabizottsag idei masodik tlésére 2021. december 3.-
4an keriil sor ,Lendiiletben, Szegeden” cimmel, melyre tisztelettel meghivjuk Ont. Az
tlésnek a Magyar Tudomanyos Akadémia Szegedi Terileti Bizottsag székhaza (6720
Szeged, Somogyi u. 7., Telefon: +36 62 553 910, E-mail: szab@tab.mta.hu) ad otthont,

amelyet a szokasos formajaban (személyes jelenléttel) terveziink megrendezni. Felhivjuk a

figyelmét arra, hogy az MTA SZAB székhaz kizardlag védettségi igazolvany birtokaban
latogathatd, az épiileten belill pedig javasolt a maszkhasznalat.

Talan egyetértenek veliink abban, hogy a jelenlegi helyzetben nagyon nehéz
tervezni (kilonosen a j6v6 tekintetében igaz ez), ezért amennyiben a jarvanyugyi
szabalyok ugy alakulnak, el6fordulhat, hogy az tlést virtudlis platformra helyezzik at.
Ezért arra kérjik Onoket, hogy a részvételi szandékukat legkésébb 2021. november 29.-ig
jelezzék egy kilon e-mailban megkildott link segitségével, mert csak ebben az esetben
tudjuk garantalni az on-line lés eléréshez sziikséges link e-mailben t6rténé megkiildését.

A decemberi viszontlatas reményében tisztelettel,

Dr. Enyedy Eva Anna, a Munkabizottsag elnoke és Dr. Tiresé Gyula, a Munkabizottsig
titkara

Program

10.30 Megnyito
Enyedy Eva Anna a Munkabizottsag elndke (Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen és
Analitikai Kémiai Tanszék).

10.35 Kukovecz Akos, intézetvezetd (Szegedi Tudomanyegyetem, Kémiai Intézet)

A szegedi Kémiai Intézet bemntatisa

10.45 Szilagyi Istvan (Szegedi Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék,
SZTE-MTA Lendilet Biokolloidok Kutatécsoport)
Nanorészecske alapii kompozitokal az oxidativ stressz ellen

11.10 Ungor Ditta*’, Ahmed Mohsen Ismail®, Gombar Gyongyi’®, Bélteki Rita®, Csap6
Edit*’ (a: MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport, Szegedi Tudomanyegyetem,
AOK, Orvosi Vegytani Intézet; b: MTA-SZTE Lendulet Nemesfém Nanoszerkezetek
Kutatécesoport, Szegedi Tudomanyegyetem, TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék;
c: Szegedi Tudomanyegyetem, TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék)
Nemesfém nanosgerkezetek: az eliallitastol az alkalmazdsokig

11.20 Ungor Ditta*’, Csap6 Edit*® (a: MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport,
Szegedi Tudomanyegyetem, AOK, Orvosi Vegytani Intézet; b: MTA-SZTE Lendiilet Nemesfém
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Nanoszerkezetek Kutatécsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, TTIK, Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tansz¢ék)

Fluoreszcens nemesfémek, mint potencidlis optikai biosgengorok

Enyedy Eva A. (Szegedi Tudomanyegyetem, MTA-SZTE Lendiilet Funkcionalis

Fémkomplexek Kutatocsoport, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék)

Funkciondlis femkomplexek biospecidcidja

Pésa Vivien®, Julia H. Bormio Nunes®, Bernhard K. Kepplet®, Christian R. Kowol",
May Nora V.¢, Petra Heffeter’, Enyedy Eva A.* (a: Szegedi Tudoményegyetem, MTA-
SZTE Lendilet Funkcionalis Fémkomplexek Kutatécsoport, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék; b: Institute of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemistry, University of Vienna, Austria,
c: Természettudomanyi Kutatékézpont, Szerkezetkutatd Kézpont, ELKH TTK, Budapest, d:
Institute of Cancer Research, Medical University of Vienna, Austria)

A COTI-2 tioszemikarbazon és s3darmazékainak endogén femionokkal vald kilesinhatdsinak
oldatkémiai vizsgdlata

Ebéd

Intézetlatogatas (on-line megrendezés esetén elmarad, azonban ebben az esetben a

»Lendiletes kutatok” + 5 percben bemutathatjak az altaluk beszerzett infrastrukturat)

May Nora V. (Szerkezetkutaté Kozpont, Természettudomanyi Kutatokozpont, ELKH TTK).
ESR spektroszkipia alkalmazdsa paramdagneses femkomplexek oldategyensilyi vigsgdlatiban
Bonczidai-Kelemen Déra?, Di6szegi Robert’, May Néra V.", Fabian Istvan®, Lihi
Notbert® (a: Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem; b: Szerkezetkutaté
Kozpont, Természettudomanyi Kutatékézpont, ELKH TTK).

Szuperoxid dizmutazok és modellvegyiileteife

Foldi-Bir6 Linda, Barna Viktoria, Molnar Adrienn, Bugly6 Péter, Farkas Etelka

(Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem).

Ru(ll) és Rh(111) felszendvics kationokhoz kapesolodo keldtorok elemszése varbatian
Jfotoaktivalhatd vegyiiletek kifejlesztéséhes;

Kéri Monika (Fizikai Kémiai Tanszék, Debreceni Egyetem).

NMR alkalmazdsok mdsképpen

Elnoki zarszo

Enyedy Eva Anna a Munkabizottsag elnoke (Szegedi Tudomanyegyetem, Szervetlen és
Analitikai Kémiai Tanszék).



Nanorészecske alapu kompozitokal az oxidativ stressz ellen

Szilagyi Istvan

SZTE-MTA Lendiilet Biokolloidok Kutatocsoport, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék,
Szegedi Tudomanyegyetem

Az el6add e-mail cime: szistvan@chem.u-szeged.hu

Endogén ¢és exogén eredetli antioxiddnsok fontos szerepet toltenek be a reaktiv oxigén
intermedierek altal indukalt oxidativ stressz csokkentésében. Orvosbiologiai ¢és ipar
alkalmazasuk azonban szamos akadalyba {itkozik kornyezeti hatasokra vald érzékenységiik,
illetve szerkezeti és funkciondlis instabilitdsuk miatt. Az el6adds soran olyan nanorészecske
alapu antioxidans rendszerek keriilnek ismertetésre, amelyek a természetes antioxidansok
limitalt alkalmazhatdsdganak kikiiszobolésére, illetve azok helyettesitésének érdekében
keriiltek kifejlesztésre: immobilizalt enzimek [1,2], antioxidans hatast nanorészecskék [3,4]
¢és enzimutanzo6 fémkomplex tartalm(i nanokompozitok [5,6] (1. abra).

LDH-PVPMAA-Cu(Hsm),

QBO“C

*—e 60— ¢

LDH-PVPMAA-Cu(Hsm), I1d6
1. abra Bal oldal: kopolimer funkcionalizalt réteges ketts hidroxid (LDH-PVPMAA) részecskékre

Relativ SOD aktivitas

rogzitett réz(1I)-hisztamin (Cu(Hsm)2) komplex sematikus abrazolasa. Jobb oldal: a nanokompozit és a

természetes szuperoxid dizmutaz (SOD) enzim id6figgd aktivitasa magas hdmérsékleten [6].

Koszonetnyilvanitas: Koszonjiik az MTA, ELKH, NKFIH, GINOP és az SNSF tamogatasat.

Irodalom

[1] Saringer, S.; Rouster, P.; Szilagyi, 1., J. Colloid Interface Sci. 2021, 590, 28-37.

[2] Pavlovic, M.; Murath, S.; Katona, X.; Alsharif, N. B.; Rouster, P.; Maleth, J.; Szilagyi, 1., Sci Rep
2021, 11, 4321.

[3] Alsharif, N. B.; Bere, K.; Saringer, S.; Samu, G. F.; Takacs, D.; Hornok, V.; Szilagyi, 1., J. Mat.
Chem. B 2021, 9, 4929-4940.

[4] Alsharif, N. B.; Samu, G. F.; Saringer, S.; Murath, S.; Szilagyi, 1., J. Mol. Lig. 2020, 309, 113066.
[5] Somosi, Z.; May, N. V.; Sebok, D.; Palinko, I.; Szilagyi, I., Dalton Trans. 2021, 50, 2426-2435.
[6] Pavlovic, M.; Nafradi, M.; Rouster, P.; Murath, S.; Szilagyi, I., J. Colloid Interface Sci. 2019, 543,
174-182.
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Nemesfém nanoszerkezetek: az eléallitastol az alkalmazasokig

Ungor Ditta®®, Ahmed Mohsen Ismail, Gombdr Gyongyi®, Bélteki Rita®, Csapé Edit™”

@ MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatocsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, AOK, Orvosi
Vegytani Intézet

® MTA-SZTE Lendiilet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatocsoport, Szegedi Tudoményegyetem,
TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

¢Szegedi Tudomanyegyetem, TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

Az el6add e-mail cime: juhaszne@chem.u-szeged.hu; juhaszne.csapo.edit@med.u-szeged.hu

A 21. szazadi nanotechnologiai fejlesztések kulcsfontossagi elemei a nanorészecskék. A
sokféle tipust részecske koziil a nemesfém nanorészecskék €s nanoklaszterek, mint az arany,
ezlist és a réz rendelkeznek méretiikkel, morfoldgiajukkal és Osszetételiikkel hangolhato,
optikai, elektromos ¢és magneses tulajdonsaggal, melyek nagyban szabdlyozhatéak az
eléallitasuk, tisztitasuk és jellemzésiik révén. Kismértékl valtozas a méretben/morfologidban
jelentdés hatdssal bir ezen tulajdonsagokra, igy szabdlyozhat6é mérettel, eloszlassal és
szerkezettel rendelkez0 részecskék/klaszterek eldallitasahoz preciz kivitelezésii és reproduktiv
szintézisek kidolgozasara folyamatos igény van. El6addsomban 6sszefoglalni kivanom, hogy
az elmult 10 évben dontéen milyen tipusi nemesfém nanoszerkezetek eldallitasat és
szerkezetvizsgalatat valositottuk meg foként (elektro)katalizatorok [1,2] ¢és optikai
bioszenzorok [3,4] tervezéséhez. Mindezek mellett kiemelten azt is szeretném bemutatni,
hogy milyen igéretes lehetéségek rejlenek ezen plazmonikus vagy fluoreszcens tulajdonsaggal
rendelkez6 nemesfém-tartalmi nanoszerkezeti anyagok alkalmazasaban gyogyszer-
technologiai €s orvosbiologiai teriileteken.
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1. abra Nemesfém nanoszerkezetek (nanorészecskék és nanoklaszterek) optikai tulajdonsagai

Koszonetnyilvanitas: A kutatdsi munkdt a MTA Lendiilet programja és a FK116323 projekt
tamogatja.

Irodalom

[1] A. M. Ismail, et al., ACS Energy Letters, 2019, 4, 48.

[2] A. M. Ismail, et al., ACS Catalysis, 2020, 10, 5681.

[3] D. Ungor, et al., Sensors and Actuators, B, 2019, 288, 728.

[4] D. Ungor, et al., Journal of Molecular Liquids, 2021, 338, 116695.
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Fluoreszcens nemesfémek, mint potencialis optikai bioszenzorok

Ungor Ditta®?, Csapé Edit*®

* MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatocsoport, Szegedi Tudomanyegyetem, AOK, Orvosi
Vegytani Intézet

® MTA-SZTE Lendiilet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatocsoport, Szegedi Tudoményegyetem,
TTIK, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tansz¢k

Az eléado e-mail cime: ungord@chem.u-szeged.hu, ungorditta@gmail.com

Az elmult néhany évtizedben a nanoszerkezetli anyagok eldallitasa és szerkezetvizsgalata,
szamos tudomanyteriileten valdé alkalmazhatdésdguknak koszonhetéen, az egyik
legdinamikusabban fejlédé kutatasi teriiletté valt. Kiilonosen a nemesfémek azok, amelyek a
tombfazishoz képesti méretcsokkenés hatasara megnovekedett reaktivitasuk és az ujonnan
megjelend, egyedi elektromos, magneses és optikai tulajdonsagaiknak koszonhetden az
elektronikatol a katalizisen at a gyogyaszatig szamos témateriileten alkalmazhatéak. Az un.
,»z0ldkémiai” uton eldallitott nemesfém klaszterek kiemelkedden jo kinetikai stabilitast
mutatnak fiziologids kozegben. Szerkezetiikkel hangolhatd fluoreszcenciaval és nagy
kvantumhasznositasi tényezdvel rendelkeznek, ami lehetdvé teszi fluoreszcens bioszenzorok
alapjaiként torténd hasznositasukat. Eldadasom keretén beliil ilyen egy- és kétfémes
nanoklasztereken alapuld optikai érzékeldrendszereket szeretnék ismertetni, melyeket
fémionok és kiilonféle neuroaktiv molekuldk kimutatasara hasznaltunk fel. A standard
folyadék fazisu mérések mellett, két esetben papir alapi ,,cseppentéses” gyorstesztek
fejlesztését is megvalositottuk, melyek a késébbiekben nagymértékben elésegithetik Gj és
innovativ klinikai tesztek kidolgozasat.

1. abra AMP-Cu nanoklaszter, mint potencialis riboflavin optikai bioszenzor

Koszonetnyilvanitas: A kutatdsi munkdt a MTA Lendiilet programja és a PD137938 projekt
tamogatja.

Irodalom

[1] D. Ungor, et al., Coll Surf B, 155 (2017) 135-141.

[2] D. Ungor, et al., Sensors and Actuators, B, 288 (2019) 728-733.

[3] D. Ungor, et al., Journal of Molecular Liquids, 338 (2021) 116695.
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Funkcionalis fémkomplexek biospeciacidja
Enyedy Eva A.

MTA-SZTE Lendiilet Funkcionalis Fémkomplexek Kutatécsoport, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék, Szegedi Tudomanyegyetem

Az el6ad6 e-mail cime: enyedy@chem.u-szeged.hu

A kemoterapias kezelések soran fellépé mellékhatasok és gyogyszerrezisztencia egyértelmiien
motivaljak olyan 0] vegyiiletek Kifejlesztését, amelyek nemcsak megfeleléen hatékonyak,
hanem szelektivek és alacsony szisztémas toxicitast okoznak. A racionalis gyogyszer-
fejlesztési folyamathoz, kiilonosen fémkomplexek esetén, meg kell értenlink a vegyiiletek
farmakologiai hatasat befolyasold tényezdket. Ehhez a kémiai szerkezet ismerete mellett
sziikséges a vegyiiletek biologiai folyadékokban torténd (bio)transzformacios folyamatainak
feltarasa, hogy kozelebb keriiljink a farmakokinetikai  tulajdonsagaik és a
hatdsmechanizmusuk megértéséhez. A 2019-t61 miikodé kutatocsoportunk célja, korabbi
munkaink folytatasaként, uj rakellenes fémkomplexek (pl. Ru, Rh, Cu) és endogén
fémionokkal komplexeket képz6 nemfémes vegyiiletek (pl.  8-hidroxi-kinolinok,
tioszemikarbazonok, kiilonb6zd hibridmolekuldk) kifejlesztése és azok széleskorii vizsgélata
kiilonos tekintettel oldatkémiai ¢és redoxi tulajdonsagaikra, szérumfehérjékkel és azonositott,
ill. feltételezett target makromolekulakkal vald kolcsonhatasukra. Fontosnak tartjuk a
szerkezet, a kapott termodinamikai/kinetikai adatok, a redoxi aktivitas, a biologiai
makromolekulakkal vald kolcsonhatasok, a krisztallografiai adatok és a bioldgiai hatas kdzotti
Osszefliggések feltarasat. ElGadasomban meg szeretném mutatni kutatdsi iranyainkat, az
alkalmazott modszereket és az eddig kapott legfontosabb eredményeinket.

FeIszendvncs prekurzorok: [Rh(Il1)(n>-Cp*)(H,0),]** & [Ru(ll)(:lG -p- Cym)(HEO)i]z+
Kétfogu ligandumokkal &

képzett komplexeik:

Human

H;0" l “OH, H07, ‘ “OH, szerum albumin

o0 oy o™

CHJ%O pd“ﬁoéo«kfi ,o%;@

phen  8HQ- CI Pro 8HQ pic deferlprone

ALKALMAZOTT MODSZEREK

= UV-lathaté spektrofotometria
= NMR spektroszképia
Fluorimetria

CD spektroszkopia

pH-potenciometria
Ultrasz(irés /
Kapillaris elektroforézis

1. abra Félszendvics fémorganikus komplexek biospeciacids vizsgalata

Koszonetnyilvanitas: Lendiilet program (LP2019-6/2019) és OTKA K124240.



A COTI-2 tioszemikarbazon és szarmazékainak endogén fémionokkal valé

kolcsonhatasanak oldatkémiai vizsgalata

Pésa Vivien®, Julia H. Bormio Nunes®, Bernhard K. Keppler®, Christian R. Kowol®, May
Néra V.S, Petra Heffeter?, Enyedy Eva A?

aMTA-SZTE Lendiilet Funkcionalis Fémkomplexek Kutatocsoport, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék, Szegedi Tudomanyegyetem

® Institute of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemistry, University of Vienna, Austria

¢ Természettudomanyi Kutatokdzpont, Szerkezetkutatdo Kozpont, ELKH TTK, Budapest

d Institute of Cancer Research, Medical University of Vienna, Austria

Az el6ad6 e-mail cime: posa.vivien@chem.u-szeged.hu

Az a-N-heterociklusos tioszemikarbazonok (TSK-ok) rakellenes hatasa szorosan Osszefiigg
endogén fémionokkal, példaul vas- ¢és rézionokkal vald komplexképzésiikkel [1,2].
Legismertebb képviseldjiik, a triapin, mely a vastartalma ribonukleotid reduktdz enzim
inhibicidjan keresztiil fejti ki hatasat [1]. Szamos klinikai fazis 1. és II. vizsgalatban tesztelték
mar, azonban alkalmazasa szamos mellékhatassal jar [1], ami tovabbi vegyiiletek fejlesztését
0sztonozte. A COTI-2 (1. abra) kodnevii TSK-nal 2015 6ta folynak klinikai vizsgalatok [3],

¢és bar a triapintdl eltér6 hatasmechanizmust javasoltak, ez a

Z N vegyiilet is kolcsonhatasba képes lépni endogén fémionokkal.
A N/\ Korébbi eredményeink alapjan fontos szerepe van a rezisztens
K/N s rakos sejtekkel szemben mutatott aktivitdsban a képz6do

HN . rézkomplexek redoxi tulajdonsaganak és a glutationnal szemben

h N mutatott reaktivitasnak [4]. El6adasomban a COTI-2 és harom

| kilonb6z6 modon  szubsztitualt szarmazékanak —oldatkémiai

jellemzését és a réz(Il)-, vas(ll)-, vas(l11)- és cink(Il)ionokkal valo

1. abra A COTI-2 komplexképzésiikre vonatkozd eredményeinket mutatom be, a
szerkezeti képlete vonatkozo legfontosabb biologiai aktivitas adatokkal egyiitt.

Koszonetnyilvanitas: Lendiilet program (LP2019-6/2019), OTKA K124240, Magyar-Osztrak
Kétoldali Tudomanyos és Technologiai Egyiittmikodés 2019-2.1.11-TET-2019-00003.

Irodalom

[1] Kunos, A.; Chu, E.; Beumer, J.H.; Sznol, M.; lvy, S.P., Cancer Chemother. Pharmacol. 2017, 79,
201-207.

[1] Heffeter, P.; Pape, V.F.S.; Enyedy, EA.; Keppler, B.K.; Szakacs, G.; Kowol, C.R., Antioxid.
Redox Signal. 2019, 30, 1062-1082.

[2] https://clinicaltrials.gov/ct2/show/NCT02433626

[3] Bormio Nunes, J.H.; Hager, S.; Mathuber, M.; Pédsa, V.; Roller, A.; Enyedy, E.A.; Stefanelli, A.;
Berger, W.; Keppler, B.K; Heffeter, P.; Kowol C.R., J. Med. Chem. 2020, 63, 13719-13732.



ESR spektroszkopia alkalmazasa paramagneses fémkomplexek

oldategyensilyi vizsgalataban

May Nora V.

Természettudomanyi Kutatokézpont, Szerkezetkutaté Kézpont, ELKH TTK, Budapest

Az el6add e-mail cime: may.nora@ttk.hu

Paramagneses fémkomplexeket egyre nagyobb szamban alkalmaznak a klinikai gyakorlatban,
példaul radioterapiaban, kontrasztanyagként orvosi képalkot6 vizsgalatokban, de felmeriilnek
rakellenes szerek fejlesztésében is, valamint in vivo képzddnek a kelatterapia soran (a
fémfelhalmozodéssal jaro betegségek gydgyitasdban). A fémtartalmi enzimek biologiai
rendszerekben szamos folyamatot katalizdlnak, amelyek modell vegylileteken keresztiil
torténd megismerése Ujtipust katalizatorok kifejlesztését segithetik. Mindezen teriileteken
egyre nagyobb igény mutatkozik a szerkezetek, a fizikai-kémiai tulajdonsagok és a
funkcionalitas (katalitikus vagy biologiai aktivitds) kozotti Osszefliggések megértésére. Az
elektronspin rezonancia (ESR) spektroszkopia kiilondsen értékes modszer lehet paramagneses
fémkomplexek oldatban 1év0 szerkezetének vizsgalatira, mivel ez a technika rendkiviil
érzékeny a parositatlan elektron kémiai kdrnyezetére.

Ebben az eldadasban, néhany példan keresztiil bemutatjuk, hogy az ESR
spektroszkopiai mddszert az elmult 20 évben milyen koordindcios kémiai kutatdsokban
alkalmaztuk ¢és milyen szerkezeti vagy termodinamikai informéciét nyerhetiink vele.
Megfeleld koriilmények kozott alkalmas lehet képzddési allandok meghatarozasara, szerkezeti
izomerek és oligomerek kimutatdsara, redox folyamatok kovetésére. A fenti alkalmazasok
elinditdsa Magyarorszagon elsésorban Plankdné dr. Szabd Terézia nevéhez flizédik, a
spektrumokban rejlé informéciok kinyeréséhez elengedhetetlen szamitdgépes programokat

(epr! és 2d_epr?) pedig Prof. Rockenbauer Antal fejlesztette ki.

Koszonetnyilvanitas: Koszonom a tamogatast a Nemzeti Kutatési, Fejlesztési és Innovacids Hivatal
OTKA FK 124240 valamint K 124544 palyazatainak.
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[2] Rockenbauer A., Szabo6-Planka T., Arkosi Zs., Korecz L., J. Am. Chem. Soc., 2001, 123, 7646-
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Szuperoxid dizmutazok és modellvegyiileteik
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A szuperoxid dizmutdz (SOD) enzimek a szervezetben képz0dd szuperoxid gydkanion
lebontasaért feleléek. Habar az enzim igen hatékonyan tavolitja el a szuperoxid aniont az €16
szervezetbol, koros esetekben mennyisége lecsokkenhet ¢s a megnovekedett szuperoxid
koncentracido a DNS karosodasat és sejthalalt idézhet el6. A SOD enzimek ko6zds jellemzdje,
hogy aktiv centrumukban valamilyen konnyen vegyértékvalté fémiont tartalmaznak, amely
oxidalt és redukalt forméja kozotti egyelektronos atmenet katalizélja a szuperoxid gydkanion
bomlasat.!

Az  eldadadsban  bemutatjuk az  utdbbi  években
Kutatoécsoportunkban intenziven vizsgalt nikkel iont tartalmazé SOD
enzim  nativ  fragmensének és  megfeleléen  valasztott

modellvegyiileteinek koordinacidos és SOD aktivitds vizsgalatat,

valamint a csoportban alkalmazott SOD aktivitdas mérési modszert, Ni(Ill)wtSOD 1-9 fragment
\

N

amely 0j perspektivat mutat fémion katalizalt dizmutaldsi reakciok
kinetikai vizsgalatdban.?®

Ezen talmenden olyan uj, piridin alapvaza ligandumok 1. 4bra A NiSOD

enzim katalitikusan
aktiv részletének
szerkezete.

réz(I)-komplexeit is bemutatjuk, amelyek megfeleld finomhangolas
utan alkalmasak lehetnek a szervezetben SOD enzimek funkcionalis
modelljeként szolgélni és betdlteni azok szerepét az enzim lecsdkkent koncentracidja esetén.

Koszonetnyilvanitas: A szerz6k koszonettel tartoznak az NKFIH K-124983 ¢és PD-128326 sz.
palyazataiért. A munka az Emberi Er6forrasok Minisztériuma UNKP-21-4-11 kodszam Uj Nemzeti
Kivalésag Programjanak tdmogatasaval késziilt.
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Ru(II) és Rh(III) félszendvics kationokhoz kapcsolodo kelatorok elemzése
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Az utobbi években a kemoterapias kezelések mellékhatasainak csokkentése érdekében egyre
nagyobb érdeklédés mutatkozik az un. PACT-vegyiiletek (photoactivated chemotherapy),
melyek kizarolag fénnyel vald kolcsonhatasuk révén fejtik ki bioldgiai hatdsukat, fény
tavollétében inaktivak. Hangolhato szerkezeti sajatsagaiknak koszonhetéen a félszendvics
szerkezetli Ru(Il) komplexek igéretesnek mutatkoznak ezen a teriileten. [1]

Az effektivitas novelése érdekében célunk olyan, két kiilonbozé hatdasmechanizmus,
biologiailag aktiv molekuldt/molekularészletet tartalmazo vegyiiletek eldallitasa, melyek
fotokémiai aktivalas utjan kettds citotoxikus hatast valthatnak ki. Ehhez olyan, kinetikailag
inert félszendvics Ru(ll) vegyiiletek eldallitasat tervezziik, melyekben a zongoraszék
geometriaju fémion két koordinaciés helyét egy (N,N) kelator, mig a harmadik helyet a
napjainkban a bdrrdk egyik tipusdnak kezelésére alkalmazott SAHA (suberoylanilide

hydroxamic acid) piridin-szarmazéka foglalja el (1. abra).
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1. abra: A [(n®-p-cym)Ru(N,N)]*" komplexek altalanos szerkezete és a py-SAHA szerkezeti képlete.

A tervezett cél elérése érdekében a munka két irdnyban folyik: az egyik irdnyvonal a
komplexek szintézisét és a fotokémiai aktivalas paramétereinek felderitését jelenti, mig a
masik irdnyvonal fokuszaban a rendelkezésre 4ll6 oldategyensulyi eredmények alapjan a
kiilonb6zd ligandumok adott koriilmények kozotti fémion-megkotésének elemzése all, mely
eredmények fontos szerepet tolthetnek be a fotoaktivalasra alkalmas vegyiiletek

fejlesztésében. Az el6adas a munka jelenlegi fazisat mutatja be.
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NMR alkalmazasok masképpen
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A nagy felbontiasu folyadékfazisi magneses magrezonancids (NMR) spektroszkopia a
hagyomanyosnak mondhat6 szerkezetvizsgdlat mellett alkalmazhat6 molekuldk reverzibilis

crer

informaciot  szolgaltathat kémiai  kolcsonhatasok  jellemzéséhez, makromolekulak
hodit a kis felbontasi NMR, amellyel a kozegen keresztil a rendszeren beliili
kolesonhatasokat vizsgalhatjuk. A kis és nagyteri NMR technikdk jol kombinédlhatéak
porozus szilard anyagok karakterizaldsa soran, ahol a pérusokat részben vagy teljesen kitoltd
kolcsonhatasara kapunk informacidt. A folyadék molekuldinak transzverzalis relaxacios
idéallanddja nagy mértékben fligg a molekula rotacids-korrelacios idejétdl, igy
megfigyelhetéek a feliileti csoportokhoz koordinalt, vagy a porusokat kitdltd nagyobb
mobilitastt molekuldk. Porusos kézegben meghatarozhat6 a folyadékmolekuldk mozgasanak
sebessége ¢€s tipusa, mig félig telt pdrusok esetén goézdiffuzio figyelheté meg. Nem
szokvanyos technika az NMR krioporozimetria, amely azon a jelenségen alapszik, hogy a
porusokba zart folyadék termodinamikai fazisatmeneti hémérséklete fliigg a porus méretétdl és
alakjatol, igy a fagyas- és olvadasgorbékbdl porusméreteloszlas szamolhato.[3]

Az eldadas példakon keresztil mutatja be az emlitett technikak lehetdségeit
makromolekulas polielektrolitok (PAMAM dendrimerek,) fizikai-kémiai tulajdonsagainak
vizsgalatara, és valtozatos porozus rendszerek (szén aerogélek, kézetek) szilard-folyékony

hatarfeliileti tulajdonsagainak leirasara az alkalmazas koriilményei k6zott.[4]

Koszonetnyilvanitas: A kutatist a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios Hivatal — NKFIH (K-
13198, PD-135169) tamogatja.
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