Diplomamunka/szakdolgozati és projektmunka témakorok a 2016/2017.
tanév L. félévére VEGYESZ MSc, VEGYESZMERNOK, KEMIA TANAR,
KEMIA BSc és MAS SZAKOSOK szamara

Szerves Kémiai Tanszék

Prof. Dr. Batta Gvula

1. Antifungalis hatasu diszulfid fehérjék NMR szerkezet - funkcio dsszefiiggéseinek
vizsgalata (tobb hallgato is lehet)

A PAF ¢és mutansai, AFP, PAFB, NFAP és lilizin fehérjék 3D szerkezetmeghatarozasa
3D NMR-el. Szerkezeti dinamikai vizsgéalatok 15N relaxaci6 és telités atvitel modszerrel.
Fehérje kitekeredés tanulmanyozasa ho, denaturdloszer €s egyéb hatasokra.

2. Fehérje-szénhidrat és fehérje- féem ligandum interakciok vizsgalata NMR maddszerrel
¢és ITC mikrokalorimetriaval.

3. Modositott glikopeptid antibiotikumok szerkezetmeghatarozasa 2D NMR-el.
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Prof. Dr. Szilagyi Laszl

Projektmunka (1 fo Kémia BSc) (Van ra jelentkez6: Fodor Vivien)
Szeleno-szénhidrat szarmazékok szintézise és szerkezetvizsgalata

Eldzetes kutatdsok kimutattdk, hogy kiilonb6zd szelenilglikozidok, szelenil-
galaktozidok és digalaktozidok kiilonb6z6 mértékben kdtddnek lektinekhez.

Szelén tartalmi nem redukald szénhidratszarmazékok eldallitdsi lehetdségeit
vizsgdljuk az irodalomban. A kiilonb6z6 szénhidratszarmazékok szerkezeteit NMR
spektroszkopiai modszerekkel tanulmanyozzuk.



Dr. Juhasz L.aszlo

Kémia BSc projekt és vegyészmérnok diplomamunka (1+2 6)
C-1 szubsztitualt glikalok cikloaddicios atalakitasainak tanulmanyozasa.

A C-1 atomon elektronszivd szubsztituenst (CN, COOCH;, CONH,) tartalmazé glikalok
esetében a kettds kotés reaktivitasat e szubsztituensek jelentdsen befolyasoljak, megnehezitve
az ionos jellegli elektrofil addicidkat, azonban j tipusu reaktivitdssal is szdmolnunk kell. Az
1-C-szubsztitualt glikalok esetében vizsgalni kivanjuk a [4+2] tipust cikloaddicios reakcidkat
homo- ¢és heterodiénekkel

Study the C-C bond formation transformations of C-1 substituted glycals.

Reactivity of 1-C-substituted glycals is much less studied at least in part due to the not easy
accessability of such compounds. We have elaborated synthetic methods for 1-C-acceptor-
substituted glycals by way of carboxylic acid elimination from anhydro-aldonic acid
derivatives or reductive elimination from halogenated derivatives. The acceptor substituent at
C-1 may alter the reactivity of the double bond, and ionic electrophilic addition might not be
easy. The goal of this project to study the C-C bond formation reactions (Heck-type reaction,
C-H activations) of these type of compounds, possessing electron withdrawing groups (CN,
CONH,, COOCH3) at the anomeric center.

Dr. Konva Krisztina

Projekt/Szakdolgozat (kémia, vegyész, vegyészmérnok, BSc)
1. Oxigéntartalmu heterociklusok oximjainak eléallitasa / 1 f6

A kutatas soran kromon, flavon, kromanon, flavanon, kumarin szarmazékok oximjainak
eldallitasa a cél klasszikus preparativ szerves kémiai modszerekkel.

2. 7-Hidroxi-8-jédflavon Sonogashira reakcidinak tanulmanyozasa / 1 {6

A kutatds célja a 7-hidroxi-8-jodflavon eldallitasa és keresztkapcsolasi reakcioinak
tanulmanyozasa alifas és aromas alkinekkel. A Sonogashira reakidban az alkalmazott
katalizator, bazis, oldoszer és homérséklet valtoztatasaval a szén-szénkotés kialakitasanak
hozama befolyasolhato. A projekt sordan a paraméterek modisitdsanak vizsgalatara kertil sor.

3. Flavon mezilatok keresztkapcsolasi reakcioinak vizsgalata / 116

A kutatds célja a flavon mezildtok eldallitaisa és keresztkapcsolasi reakcioinak
tanulmanyozasa. Els0sorban a Suzuki-reakciokban alkalmazott katalizator, bazis, oldoszer és
hémérséklet valtoztatdsdval a szén-sz€énkotés kialakitasanak optimaldsa. A projekt sordn ezen
paraméterek modisitdsanak vizsgalatara keriil sor.

4. Szubsztitualt kromon szarmazékok elgallitasa / 1 fo

A kutatas célja B gytrijlikben szubsztitualt kromon szarmazékok eldallitasa klasszikus
szerves preparativ médszerekkel.



5. Tiol szarmazékok eldallitasa haloflavonokbol / 1 f6

A kutatds soran kiilonb6z6 haloflavonok 4talakithatosagat vizsgaljuk tiolokka palladium
katalizissel.
6. Halokinolin-szarmazékok keresztkapcsolasi reakcioinak vizsgalata / 2 £6

A kutatds soran palladium katalizalt Suzuki-, Heck-reakciok megvalositdsa a cél
halokinolin-szarmazékok keresztkapcsolasi reakcidiban.

Szakdolgozat

1. 6,7-Dibromflavon Sonogashira reakcidojanak optimalasa.- (Van ra jelentkezo:
Buban Réka Zsoéfia (BSc kémia))

A szakdolgozat soran 6,7-dibromflavon eldallitisa és Sonogashira reakcidjanak
optimalésa keriil megvalositasra kiilonboz6 alkin szarmazékokkal palladium és réz katalizalt
keresztkapcsolasi reakciokban.

2. 7-Toziloxiflavon Buchwald-Hartwig reakciojanak vizsgalata aminokkal. (Van ra
jelentkezo:Sebo Pal (BSc vimérndk))

A kutatas soran 7-hidroxiflavonbdl eléallitott tozilat palladium katalizalt keresztkapcsolasi
reakcioi kerlilnek tanulméanyozésa a feladat kiillonb6z6 rendti aminokkal.

Diplomamunka
1. Oxigéntartalmu heterociklusok jéodozasa. (Van ra jelentkezo:Révész Tamas (MSc
kémia))

A kutatés célja acetofenon, flavon, flavanon, kromanon, kromon, kumarin jod-
szarmazékainak eldallitasa kiilonboz6 jodozo dgensek felhasznalasaval.

2. Palladium katalizalt keresztkapcsolasi reakciok vizsgalata flavonoid-triflat
szarmazékokon. (Van ra jelentkezo: Fekete Lajos (Levelezd MSc vegyész))

A projekt célja a flavon triflatok eldallitasa és keresztkapcsolasi reakcidinak
tanulmanyozasa. Elsésorban a Heck- és Suzuki-reakciokban alkalmazott katalizator, bazis,
oldoszer és hdmérséklet valtoztatasaval a szén-szénkotés kialakitasanak optimalasa.

Dr. Bokor Eva

Kémia BSc-Szakdolgozat

C-(B-D-Gliikopiranozil)-heterociklusok  eldéallitasa a natrium-fiiggo gliiko6z

kotranszporter 2 (SGLT?2) gatlasara

A kettes tipusi cukorbetegség kezelésében ujonnan alkalmaznak natrium-fiiggd gliikoz
kotranszporter 2 (SGLT2) gatloszereket, melyek eldsegitik a gliikoz vizelettel torténd iiritését



a szervezetbdl, €és ezaltal csokkentik a vércukorszintet. Az SGLT2 inhibitorok tobbnyire C-
gliikozilezett benzol szarmazékok, melyek kozponti aromés gytiriijéhez metilén hidon
keresztiil egy ujabb aromés vagy heteroaromas csoport kapcsolddik. Az irodalomban
viszonylag kevés olyan példa van, ahol az ilyen tipusu vegyiiletek elsd, aromds egységét
heteroaromas gytriivel helyettesitették. A szakdolgozat soran olyan médositasokat terveziink,
ahol a benzol gytiriit harom heteroatomot tartalmazé 5-tagu heterociklusokra (pl. oxadiazol,
triazol) cseréljiik.

MSc vegyész-Diplomamunka

C-p-D-Gliikopiranozil-triazinok szintézise és atalakitasuk vizsgalata aza-Diels-Alder
cikloaddicios reakciokban

A triazinok ¢és tetrazinok egyik fontos reakcioja a forditott elektronsziikségletli [4+2]
cikloaddicio. Az ilyen tipusu aza-Diels-Alder reakciokat az egyszerli megvalositasuk és
megbizhatdsdguk miatt a ,,Click” reakciok kozé soroljak és az elmult években intenziven
vizsgaljak a bioortogonalis reakciok korében.

A diplomamunka keretében tervezziik 3-(B-D-gliikopiranozil)-1,2,4-triazinok szintézisét,
valamint [4+2] cikloaddicids reakcioban az atalakitasi lehetdségeik vizsgalatat tovabbi 6-tagl
C-gliikozil-heterociklusok eléallitasara (heterociklus: piridin, pirimidin).

Dr. Kurtan Tibor

Kémia BSc projektmunka (1 f6) vegyészmérnok szakdolgozat (1 f6), vegyész és

veygészmérnok MSc diplomamunka (2 {6)

1. Kondenzalt O,N-heterociklusok eléallitisa 3-amino-kroman-4-on szarmazékokbdal

2. Farmakolégiailag aktiv O,N-heterociklusok eléallitasa domino reakciokkal

Tothné Dr. Illyés Tiinde Zita

Kémia BSc projektmunka (1 f6 Kémia BSc, Van ra jelentkezo: Gal Eszter) +

Szakdolgozat (1 0 vegyészmérnok)
Nem redukalé kén tartalmu szénhidratszarmazékok szintézise és szerkezetvizsgalata.

Potencidlis tripanoszoma-ellenes vegyliletek szintézise soran kutatocsoportunkban sikertilt
aktiv, diszulfid hidat tartalmaz6 szénhidratszarmazékot eldallitani. Aromés benzol gytirth6z
kén atomon keresztil kapcsolt szénhidratszarmazék aktivitdst mutatott az 4dlomkor
Trypanosoma brucei korokozéja ellen. !

Szintézis stratégidkat keresiink az irodalomban, nem redukdlé kéntartalmu
diszacharidok eldallitasara. Az 0j szerkezetli szénhidratszarmazékokat tripanoszoma-ellenes
hatas vizsgalata céljabol partner laboratoriumba kiildjiik.



Dr. Mandi Attila

Projektmunka (3x1 f6 kémia BSc)

1. Egy kisméretii szintetikus szirmazék konformacidés analizise és ECD spektrumanak
szamitasa

A konformacids analizis és az ECD spektrumok alapjainak elsajatitasa. Egy kisméretli, 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.

2. ECD paraméterek TD-DFT szamitasa (irodalmazas)

Az ECD szempontjabol megfelelé konformacids analizis és CD szamitdsi protokoll
ismertetése néhany 6sszefoglald cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.

3. NMR paraméterek kvantumkémiai szamitasa (irodalmazas)

Az NMR szempontjabol megfelelé konformdacios analizis és NMR szamitasi protokoll
ismertetése néhany dsszefoglald cikken és konkrét tanulmanyon keresztiil.
Szakdolgozat (2 f6 kémia és vegyészmérnok BSc)

Szerves szarmazékok konformacios analizise és ECD spektrumainak szamitasa

A tanszéken szintetizalt, valtoz¢ flexibilitdsu szerves szarmazékok konformdcids vizsgalata
molekulamechanikai és kvantumkémiai szinten, ECD spektrumaiknak szamitdsa TD-DFT
modszerrel, ill. oldat és/vagy szilard fazist ECD spektrumok felvétele az abszolut
konfiguracié meghatarozasa céljabol.

Dr. Mandi Attila — Dr. Kurtan Tibor

Diplomamunka (2 {6 vegyész MSc)

Természetes ¢és szintetikus szarmazékok kromatografias elvalasztasa, optikai
paramétereinek mérése és TD-DFT szamitasa

Optikailag aktiv természetes és szintetikus vegyliletek HPLC-CD vizsgélata és abszolut
konfiguracidjuk meghatarozasa TD-DFT (ECD) szamitasok segitségével. A konforméacios
eloszlas tanulmanyozasa mért szilard €s folyadék CD-k 6sszehasonlitasaval és szamitasaval.

Dr. Mandi Attila — Dr. Komaromi Istvan

Diplomamunka (1 f6 vegyész MSc)
Szerves kémiai reakciomechanizmusok kvantumkémiai szamitasa

A szerves kémiai reakciok altalaban jol jellemezheték néhdny geometriai paraméter (pl. a
felbomlod és kialakuld kotések) fiiggvényében felvett potencidlis energiafeliilettel. Egy ilyen



felileten a lokalis minimumok a ,koztitermékeknek”, a minimumokat &sszekoto
nyeregpontok pedig az elemi 1épések atmeneti allapotainak felelnek meg. Az adott szerves
kémiai reakcid mechanizmusét a potencidlfeliileten a kiinduldsi agyagokat és a termékeket
Osszekotd legkisebb aktivalasi energiaigényii elemi lépések Osszességeként hatdrozzuk meg
kvantumkémiai (HF, DFT, post-HF) ¢és vegyes kvantumkémiai/molekulamechanikai
modszerekkel.

Dr. Kun Sandor
1 f6 kémia BSc vagy 1 f6 vegyészmérnok BSc

5-p-D-Glikopiranozil-2-aril-2H-tetrazolok eldallitasi és tovabbalakitasi lehetdségeinek
vizsgalata A 2,5-diszubsztitualt tetrazolok bioldgiai és kémiai szempontbol is érdekes,
értékes vegyliletek, ennek ellenére a szénhidratok korében kevés képviseldjiik ismert.

A kutatés célja a cimben jeldlt vegyiiletek eldallitasa kiilonbozd utakon, tovabba tervezziik a
kapott szdrmazékokbdl fotokémiai illetve termikus uton generalt nitriliminek cikloaddicios
reakcidinak vizsgalatat.

Dr. Csavas Magdolna

Fotokatalitikus tiol-addiciok vizsgalata 2-N-acetoxi-glikdlon (Van ra jelentkezé6: Egyiid
Tamas (vegyészmérnok BSc))

Prof. Dr. Borbas Aniko

Szénhidrat-alapt oxatia-koronaéterek szintézise fotokatalitikus tiol-addicioval (Van ra
jelentkezd: Szatmari Enikd (vegyészmérnok BSc))

Dr. Mez6 Erika

Heparinoid szénhidrat-szulfonsavak szintézise (Van ra jelentkezo: Barta Judit
(vegyészmérnok BSc))

Prof. Dr. Borbas Aniko

Szabad gyokos tiol-addiciok vizsgalata telitetlen szénhidratokon (Van ra jelentkez6: Mihalka
David (vegyész MSc))



