Részletes beszamolé

1. Munkank soran részletesen tanulmanyoztuk a kitozan (Chit) és a Fe(lll) kozott vizes
oldatokban lejatsz6dé kdlcsonhatasokat pH-metrias és viszkozimetrids maodszerrel
valamint dinamikus fényszorassal. A szilard halmazallapotban eléallitott Fe(l11)-Chit
mintdkat IR-spektroszkopiaval, illetve elektronmikroszkdpiaval jellemeztik. Vizes
oldatban Chit jelenlétében a Fe(lll) oxihidroxid (FeOOH) csapadék szabad szemmel is
megfigyelhet6 képzédése eltolodott a nagyobb pH-k felé, ami (elsé kozelitésben) a
Fe(lll) és a polimer kozotti kolcsonhatasra utalna. A kozvetlen (Werner tipusi)
komplexképzédés azonban kizarhatd a pH-metrias titralasi gorbék additivitasa, valamint
polimer oldat viszkozitasanak és IR-spektrumanak vas(ll1)-hozzaadastol valo
fliggetlensége miatt. A vas(lll)-at és Chit-t tartalmazé oldatokbdl nyert mintak TEM
felvételein 5-10 nm atmeroji, kilonall6 FeOOH nanorészecskeket figyeltink meg, mig
dinamikus fényszdérasmérések alapjdn nehany szdz nm-es hidrodinamikai atméréji
részecskek jelenlétét bizonyitottuk. Adataink azt mutattak, hogy a Chit szterikus
stabilizatorként viselkedik, és gatolja a szubkolloidalis FeOOH részecskék
egyszertien és olcsén olyan nanoméretii FeOOH részecskék eléallitasa lehetséges,
amelyek morfoldgiailag nagyon hasonléak a Fe(lll) magot tartalmazo feherjéhez, a
ferritinhez. (MPubl (2), TKKonf, Nkoop)*

A munkabol sziletett (2003-ban megjelent) kdzlemenyre ez idaig kézel 20 fuggetlen
hivatkozast kaptunk. Emellett az eredmények kozvetlen gyakorlati alkalmazéssal is
kecsegtetnek. Mivel Fe(lll)-Chit ,komplex”-bél (csakagy, mint mas, Fe(lll)-
poliszacharid komplexekbsl is) vasra nézve tébb mol dm™ koncentraciéji oldatok
(valdjaban: stabil vizes szuszpenziok) is eléallithatdak, ezek a rendszerek alkalmasak
lehet arra, hogy modellezzék az emberi szervezetben el6fordulé FeO(OH) lerakddésokat,
olyanokat mint amelyek pl. az emberi agyban mikroszkopikus vérzések soran létrejovo
véromlenyekbsl képzédnek. Fe(lll) jelenlétére érzékeny miuszeres diagnosztikai
modszerek (mint amilyen pl. az MRI egy Ujabban kifejlesztett valtozata, a Susceptibility
Weighted Imaging, SWI), lehetévé teszik ezek in vivo kimutatasat. A munkank sorén
feltart sajatsagok alapjan a Fe(111)-Chit rendszer alkalmas lehet e vérrogék modellezesére
illetve ebbdl addédéan az SWI mddszer in vitro kalibraciojara illetve a Fe(lll)-Chit
rendszer kozvetlen gyakorlati alkalmazasara. (Az erre vonatkozé kisérleteink, amelyeket
a Dél-Kaliforniai Loma Linda Egyetem munkatarsaival egyuttmtkddésben végzink,
jelenleg is folyamatban vannak.) (Proj, NKoop)

2. Megvizsgaltuk azon paramétereket, amelyek a Chit pH-potenciometridbdl szamithatd
dezacetilezettsegi fok (DDA) értékeinek pontossagat alapvetéen befolyasoljak.
Megaéllapitottuk, hogy a mintak tapaddnedvesség-tartalma jelentés hibat okozhat a
szamitasi eredményekben, mivel ez akar a 15 m/m%-ot is elérheti. Emellett néhany
esetben sziikséges korrekcioba venni a mintak hamutartalmat, ami akar 1 m/m% is lehet.
Megallapitottuk, hogy a titrdlasi gorbék kiértékelésénél fontos szerepe van az
ekvivalenciapont-meghatarozas mddjanak: a differencidlassal nyerhet6 és a Gran-
modszer felhasznalasaval szamitott ekvivalenciapontokhoz tartozo lugfogyas értékei
kodzott jelentos eltérest tapasztaltunk. Megfigyeltlk, hogy az oldatkészitésnél a polimerrel
egyutt minimalis mennyiségi extra sav (maximum 1mol%) is kerllhet a szilard Chit-nal
a rendszerbe. Alkalmazva az 0sszes fent emlitett korrekcidt, a pH-potenciometriabdl
szémitott DDA értékek néhany szazalékon belil megegyeztek azokkal, melyeket a *H-
NMR és FT-IR spektroszkopiai adatok alapjan hataroztunk meg. E nagyszamu korrekcio
korilményessé és nehézkessé teszi a pH-metrias modszert a DDA pontos
meghatarozasara. (MPubl, HKonf, TKKonf, Dipl, NKoop)



3. Reszletesen megvizsgaltuk és optimalizaltuk a mukopoliszaharidok pontos
Osszetetelének megallapitasara alkalmazott Dische-féle spektrofotometrids modszert. A
kapott eredményeket dsszehasonlitottuk az acetamid csoportot (peptidkdtést) tartalmazo
poliszaharidok tavoli UV tartomanyban mérhet6 elnyelésenek felhasznalasaval kapott
adatokkal. Megallapitottuk, hogy utébbi modszer csak tajékoztatd jellegii adatok
szarmaztatasara alkalmas, és megbizhaté analitikai informacidkat csak a
hosszadalmasabb, de joval pontosabb Dische féle mddszerrel tudunk nyerni. (Proj, Dipl)

4. Megallapitottuk, hogy a dextran vizoldékony [dialkil-Sn(IV)]** vegyiiletekkel nem
képez a hidrolitikus bomlasnak ellenalld stabil komplexeket, ugyanakkor sikeresen
eléallitottuk kilonbdzoképpen funkcionalizalt karboximetilcelluloz (CMC) szarmazékok
szilard [dimetil-Sn(1V)]** komplexeit. Utdbbi komplexek esetében szisztematikusan
valtoztattuk a komplexek eléallitasanak paramétereit (pH, fém:ligandum arany) és a
komplexkepz6 poliszaharid tulajdonsagait (molekulatomeg, funkcionalizaltsag foka). A
komplexek *°Sn-Méssbauer és IR-spektrumai alapjan megéllapitottuk, hogy az Sn(IV)
centrum korl trigondlis-bipiramisos (Thp) illetve oktaéderes (On) geometria alakul ki, és
a karboxilat csoport kotesmaodija elsésorban monodentat jellegti. Megallapitottuk, hogy a
kialakulé komplexek szerkezetét elsésorban az eléallitas pH-ja hatarozza meg, mig abban
az egyéb paraméterek (pl. a CMC molekulatdmege ill. funkcionalizaltsagi foka, ill. a
fem-ligandum arany ) aldrendelt szerepet jatszanak. (MPubl, HKonf, TKKonf, Dipl,
Proj, Diakk, NKoop)

El6allitottuk egy sor mukopoliszacharid (heparin, CHSA és CHSC, hyaluronsav,
dermatan-szulfat)  [dimetil-Sn(IV)]** komplexeit szilard allapotban, valamint
meghataroztuk és elemeztik azok ***Sn-Méssbauer spektrumait. (Dipl, NKoop)

5. Eléallitottuk a kondroitin-szulfat-A (CHSA) mukopoliszacharid proton- és kiillénb6z6
femkomplexeit (Ca(ll), Mg(ll), 2Zn(ll), Cu(ll), Fe(lll)) mind oldatban, mind
gyorsfagyasztassal és liofilizalassal szilard allapotban. Az eléallitas soran valtoztattuk a
fém- ligandum aranyt, és Cu(ll), valamint Fe(l1l) komplexek esetén az oldatok pH- jat.
Az eldallitott komplexeknek felvettiik IR-, és Raman- spektrumait, azok pH-fliggése
alapjan azonositottuk a potencialis donorcsoportokhoz rendelhet6 rezgési frekvenciakat
(karboxil/karboxilat, amid és szulfonat). A szamitogépes felbontassal nyert rezgési savok
kozott taldltunk egy, feltehetéen amid csoporthoz rendelheté sévot, melynek intenzitasa
valtozik a pH véltoztatasaval, annak ellenére, hogy az adott kériilmények koézott az amid
csoport nem protonalddik. Noha ennek tisztazasa tovabbi vizsgalatokat igényel, felteheto,
hogy a sav az amidcsoport és a karboxil csoport protonja kdzotti, szilard fazisban fellépo
kolcsonhatéssal értelmezhets. Megéllapitottuk tovabba, hogy a szulfonat csoport egyik
tanulmanyozott fémion koordinacioban sem vesz részt, ez a megfigyelésiink 6sszhangban
van a CHSA-ra kordbban més kutatdcsoportok altal kozolt adatokkal. Méréseink tovabbi
eredményeként megallapitottuk, hogy valamennyi fémion a poliszacharid karboxilat
csoportjadhoz koordinalddik. A karboxilat csoportok rezgesi savjainak Fe(lll) esetében
tapasztalt valtozasaibol arra kovetkeztettiink, hogy magasabb pH-kon a cukor
deprotonalddott alkoholos -OH csoportjai is részt vehetnek a fémion megkdtésében.
Megallapitottuk, hogy a komplexképzodés hatasara a CHSA karboxilat csoportok
szimmetrikus  vegyértékrezgésének hulldmszdméban bekdvetkezett  valtozasokat
gyakorlatilag megegyeznek a heparinra masok altal kapott analdg értékekkel. (Proj,

Dipl)
6. Kisérleteket folytattunk szintetikus magnetit nanorészecskek vizoldékony
poliszacharidokkal torténd stabilizalasara, és megvizsgaltuk, hogy a poliszaharidok
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Az egyik esetben az irodalombdl ismert, soklépéses szintézist (aminek eredmeényeként



monodiszperz 5 + 1 nm atméréjii magnetit nanorészecskék képzédnek) alkalmaztunk. A
kapott terméket elektronmikroszkdpias és porrontgendiffraktometrias mddszerrel
vizsgaltuk. Megallapitottuk, hogy a szintézis ill. a magnetit képzédésének korai fazisdban
CMC-vel perturbalt rendszerekben nagyobb atlagos részecskemereti, mig a késoi
fazisban perturbalt rendszerekben jobban kristalyosodott magnetit képzédése figyelhetd
meg. Egy masik (adalékanyag nélkil 8 + 2 nm-es magnetit nanorészecskék eléallitasara
alkalmas) szintézisbél kiindulva és névekvoé mennyiségben CMC-t adva a rendszerhez a
részecskeméret CMC-koncentracioval ardnyos csokkenését figyeltik meg. Mivel
részecskeméret csokkenese csak a polimerkoncentraciotdl fligg, és flggetlen az
adalékanyag molekulatdmegétol vagy funkcionalizaltsagi fokatdl, a modszer alkalmas
magnetit nanorészecskék méretének pontos szabalyozasara. (MPubl, KKonf, HKonf,
Proj, Dipl)

7. Kiserleteket folytattunk olyan Fe(l1l) komplexek el6éallitasara és lokalis szerkezetének
meghatarozasara, amelyekben a ligandumok funkcionalisan modellezik a belSlik
felepithet6 poliszacharidok meghatarozott sajatsagait. ElGallitottuk a D-frukt6z és a D-
glukonat Fe(l111) komplexeit, felvettiik és értékeltik a képz6dott komplexek oldatrontgen-
diffraktogramjait. A Fe(lll) lokalis szerkezete e komplexekben, oldatfazisban EXAFS
mérések alapjan mar ismert, igy az oldatrontgendiffraktometrias szerkezeti adatok
lehetéve teszik, hogy 6sszehasonlitsuk ugyanannak a rendszernek két fiiggetlen
modszerrel kapott lokalis szerkezeti adatait. Megallapitottuk, hogy a két fuggetlen
modszerrel kapott elsédleges Fe-O tavolsagok gyakorlatilag megegyeztek, a masodik
koordinécios szféraban talalhatd tavolsadgok viszont mar jelentésebb eltérést mutattak.
(Diakk, Dipl, HKoop, NKoop)

8. Elgallitottuk egy sor mukopoliszacharid (heparin, CHSA és CHSC, hyaluronsav,
dermatan-szulfat) Fe(lll) komplexeinek koncentralt vizes oldatat és felvettik azok
oldatrontgen diffraktogramjait. A kapott kisérleti eredmények értekelése jelenleg is
folyamatban van, az oldatokbdl izolalt szilard komplexek részletes EXAFS vizsgalatara
ez év majusédban, a Lundi Egyetem MaxLab kutatdlaboratériumaban palyézati aton nyert
EXAFS gépidé felhasznalasaval fog sor kerilni. (Didkk, Dipl, HKoop, NKoop)

9. Részletesen tanulményoztuk a CHSA natrium és magnézium séja vizes oldatainak
dielektromos relaxacios spektroszkopiai (DRS) viselkedését. A spektrumok alapjan
lehetéség nyilott a polimer és az oldoszer viz relaxacids folyamatainak egyideji
tanulmanyozasara. Megallapitottuk, hogy a Na,CHSA vizes oldatdnak DRS spektrumén a
tiszta vizre jellemz6 ~18 GHz-nél taldlhatd relaxécios folyamat mellett ~0.2 GHz kordl
egy Ujabb, feltehetéen a poliszacharidhoz tartozé relaxacios folyamat jelenik meg. Az
oldatokban a viz relaxaciés ideje megegyezik, a (vizkoncentraciéval aranyos)
amplitaddja azonban jelentosen kisebb, mint a tiszta vizre kapott megfelelé irodalmi adat.
Ez azt jelenti, a viz teljes mennyiségének csak bizonyos részét keépes a DRS detektalni, a
»hidnyz4” oldoszer minden bizonnyal a hidratacio miatt valt relaxacidjaban gatoltta.
Megaéllapitottuk, hogy szobahémérsékleten a polimerkoncentriciétol és az ellenion
mindségétdl fiiggetlendl a dimer egységre esé koétott vizmolekulédk széma, Zi(CHSA?) =
18.0 + 3.5. HCI hozzaadaséara, amikoris a poliion karboxilat csoportja (pK = 3.2)
részlegesen protonalodik, az Zj, a kisérleti hibahataron belll allandonak adodott, ebbél
kdvetkezéen a CHSA? hidrataciés szamat elssorban a toltetlen, polaros csoportok
vizmegkotése hatarozza meg, mig a poliion nettd toltése kevésbé befolyasolja.
Zin(CHSA?) a hoémérséklet novelésének hatasara csokken, ez jol értelmezhets a
hidratacionak a hémozgas novekedés hatdsara bekovetkezé csokkenésével. A polimer
relaxacios folyamataval kapcsolatban megallapitottuk, hogy az a polimerhez kotott
ellenionoknak a viszonylag hosszabb lineéaris polimerszegmensek mentén létrejovo



polarizacéjabol adddik, és ez hatdrozza meg a polimer effektiv oldatbeli atmérgjét is.
Adataink, amelyeket a Manning elmélet alkalmazésaval nyertiink a polimer relaxacids
idejének és amplitaddjanak felhasznalasaval, azt mutatjak, hogy a polimer fluktacios
hossza (az atlagos szegmenshossz, amely mentén az ellenionok elmozdulhatnak) ¢ = 0-
nal 31,8 nm, ami 50 g¢g/L koncentraciondl 11,5 nm-re csokken. Ezek az adatok
megegyeznek azokkal az atlagos legkdzelebbi szomszed tavolsagokkal, amelyeket
fuggetlen kisszogii rontgenszorasi merések alapjan nyertink. Tovabbi eredmény a
Manning modellbél, hogy a kotétt ellenionok mozgékonysaga jelentésen meghaladja a
szabad ellenionok mozgékonysagat (vagyis gyorsabb diffazional), a jelenség feltehetéen
az ellenionok kooperativ mozgasaval kapcsolatos. Eredményeink igen meglepéek és
meggyoézoédesink, hogy azok a szélesebb fizikai-kémikus tarsadalom érdeklédésére is
szamot tarthatnak. (BPubl, HKonf, Diakk, Proj, NKoop)
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kifejtett hatasat. Mivel a szerves templat jelenléte (Id. 11. pont is) hatranyosan
befolyasolja a kapott minta fotokatalitikus aktivitasat, annak eltavolitdsa kdzismerten
kritikus lépése a szintézis eredményeként kapott TiO, nanoszerkezetére és fotokatalitikus
aktivitdsidra. Megéllapitottuk, hogy értéklehet6 fotokatalitikus aktivitas eléréséhez
elengedhetetlen a mintak hokezelése, ami viszont a mezopdrusos szerkezet 6sszeomlasat
és az atlagos részecskeméret drasztikus ndvekedését (vagyis a katalizator fajlagos
feluletének csokkenését) eredményezi. A mintdk anataz tartalma és fotokatalitikus
aktivitasa kdzott egyértelmt 6sszefliggést mutattunk ki. (MPubl, KKonf, TKKonf, PhD,
NKoop)

11. TiO; nanorészecskéket allitottunk elé kilonbdzo (részben az irodalombdl ismert,
részben Aaltalunk kidolgozott) eljarasokkal. Részletesen tanulmanyoztuk dextran
hozzdadasanak hatdsat a képz6dé TiO, nanoreszecskék szerkezetére. Megéllapitottuk,
hogy az atlagos részecskeméret a poliszacharid jelenlétében jelentésen csokken, viszont
az igy kapott fotokatalizatorok nagyon rossz fotokatalitikus aktivitast mutattak, ami
feltehetéen a katalizator fellletén hatramaradt szervesanyag maradékokkal van
osszefliggésben. Részletesen vizsgaltuk szén-nanocsdveke fellletén létrehozott TiO,
fotokatalizatorok fotokatalitikus aktivitasat. Reszletesen tanulmanyoztuk a koncentralt
HCI oldatokbdél kival6 TiO, nanorészecskék szerkezetét és morfoldgidjat.
Megallapitottuk, hogy megfeleléen nagy koncentraciéju HCI oldatokbol (a
szakirodalomban kozolt adatokkal ellentétben) a reakcioelegy koncentrécidjatol
fuggetlendl 5-10 nm atméréju anataz/rutil keverek nanokristalyok valnak ki. Méréseink
alapjan a mintdk anataz tartalma a csokkené HCI és a csokkené Ti(lV)-tartalommal
szisztematikusan novekszik, ily modon az eljaras alkalmas elére megtervezett
fazisosszetetelti, monodiszperz TiO, fotokatalizatorok eldallitasara. Eljarast dolgoztunk
ki a nanométeres mérettartomanyba esé TiO, fotokatalizator részecskék langhidrolizissel
torténdé reprodukalhaté eloallitasara. Megallapitottuk, hogy a fotokatalizatorokban az
anataz/rutil arany valamint a kristdlyosodas foka jelentés mértékben figg a lang
eléallitasdhoz hasznalt gaz aramlasi sebességétol és a prekurzor adagolasi sebességétol is.
(KKonf, HKonf, TKKonf (2), Dipl, PhD (2))

12. Kisérleteket folytattunk biopolimer molekuldkat funkciondlisan modellezé, kis
molekulatdmegii ligandumok Sn(IV)-organikus komplexeinek eléallitasara és lokalis
szerkezetének meghatarozasara.

22 normal- és tercier-dibutilon(IV) komplexet allitottunk eld, amelyekben a ligandumok
—OH (vagy —C=0) vagy —OH és —COOH csoportot és aroméas nitrogén donoratomot
tartalmaztak. A vegyiletekben a ligandumok kdétohelyeit FT-IR spektroszkopiai
modszerrel hataroztuk meg és megallapitottuk, hogy a ligandumok, a fenolos



hidroxilcsoporton és a monodentat mdédon koordinal6dé karboxilat csoporton keresztil
kapcsolodnak. Mossbauer spektroszkopiai vizsgalatok alapjan a vegyiletek trigonalis
bipiramis vagy oktaéderes szerkezetiiek. Két komplex szerkezetét Rontgen-diffrakcios
modszerrel is meghataroztuk, amelyek cisz-oktaéderesnek bizonyoltak. (MPubl, Hkonf,
Dipl, PHd, Proj, Didkk, NKoop)

A [klorin (21H,23H-porfin-2-propinsav, 18-karboxi-20-(karboximetil)-8-etén-13-etil-2,3-
dihidro-3,7,12,17-tetrametil-(2S-transz)-] négy o6norganikus komplexét Aallitottuk el6
szilard allapotban. A vegyiiletek szilard ill. oldatfazisi szerkezetét FT-IR, °Sn
Méossbauer, 'H és 3C NMR spektroszképiai modszerekkel hataroztuk meg. Szilard
allapotban az (R,Sn)s(klorin),.2H,O komplexek hatos koordinacids szamu négyzetes
bipiramisos, transz-R,SnO, polimer egységeket tartalmaznak. Ezzel szemben az
(RsSn)sklorin*2H,0 dsszetételti vegylletek Thp szerkezetii polimerek, amelyekben eg-
R3SNO, egységek vannak. Oldatban a [trimetilon(IV)]" komplexek tetraéderes (T)
szerkezetiiek. (MPubl, NKoop)

A [dimetilon(IV)]** és a [trimetilon(IV)]* kationok és a Na,foszfomicinat kolcsénhatasat
tanulmanyoztuk pH-poteciometrikus valamint UV-Vis mddszerekkel 25 °C és 0.1 M
ionerésségnél (NaClOy), vizes oldatban. A kdvetkezo részecskék képzédését detektaltuk:
Me,SnLH, Me,SnL, Me,SnL,, Me,SnLOH, Me,SnL(OH),, Me3sSnL, MesSnL(OH),. A
foszfomicin szdmos 0j onorganikus komplexét szilard &llapotban is eléallitottuk. A
vegyuletek szerkezetét FT-IR, Mossbauer spektroszkopia, valamint Rongen diffrakcids
mérésekkel hatdroztuk meg. Ezek alapjan a bisz-trimetilon(IV)-foszfomicinat komplex
egykristalya monoklin rendszerben kristalyosodik, tércsoportja P2;. Az FT-IR és a °Sn
Mdossbauer spektroszkopiai mérések eredményei szerint mind a di- mind a
triorganoon(l1V) kiindulasi vegylletekkel Tbp szerkezeti komplexek képzodtek. A
[foszfomicinat]* ligandum PO csoportja koordinalédik a kézponti atomhoz, és igy
alakul ki az egydimenzios polimer szerkezet. (BPubl, NKoop)

Az N-nitrozo-N-fenilhidroxilaminato ligandum hat 6norganikus komplexét allitottuk el6
szilard allapotban. FT-IR spektroszkdpiai mérések alapjan a ligandum kelat modon
koordinalddik, vagy hidat képez két kozponti fémion kozott. Minden vegyilet
geometriaja transz-Oy. A 'Bu,Sn(kupf), komplexet sikeriilt egykristalyként eléallitani. A
Rontgen diffrakcios mérések eredménye szerint a vegytlet négyzetes bipiramisos
szerkezetii, ahol a terc-butilcsoportok transz-helyzetben vannak. (MPubl, HKonf, Proj,
Dakk, NKoop)

Nagyszamd [trifenilon(1V)]" komplexet allitottunk els. A ligandumok —OH (-C=0), vagy
—COOH és aromés nitrogén donorcsoportot vagy atomot tartalmaztak. FT-IR
spektroszkdpiai mérések alapjan karboxilat csoport egyfoguként, vagy hidkent
koordinalodik. Ugy talaltuk, hogy a hidroxipiridin és pirimidin komplexekben a
ligandumok fenolos formaban koordinalédnak. A vegyuletek nagy része Tbp vagy Oy
szerkezetii. A trifenilon(1V)-3-fenolato-2(1H)-piridon-O,0’ komplexet egykristalyként
nyertik. A komplexben az 6n kdzponti atom Thp geometrigju. Azt talaltuk, hogy a 2-
pikolinsav komplex transz-fenilization megy at, és difenil- és tetrafenilon(IV) vegyulet
képzodik. Ez az irodalomban a masodik ilyen példa. (MPub, HKonf, NKonf, Proj,
Didkk, Dipl, PhD, NKoop)

A MCI[mezo-tetra(4-szulfonatofenil)porfirin], a (R.Sn),MClI,[mezo-tetra(4-szulfon-
atofenil)-porfirinat]s és a (RsSn);MCl,[mezo-tetra(4-szulfonatofenil)porfirinat]s, [ahol:
M = Fe(lll), Mn(lll): n = 1, R = Me, Bu; Ph; M = Sn(IV): n = 2, R = Me, Bu]
onorganikus komplexeit allitottuk el6 szilard &llapotban. A vegyileteket FT-IR,
Mossbauer és *H, *C NMR spekrtoszkdpiai modszerekkel tanulmanyoztuk. A gyiiriin



kivul levé féminon elektronsiiriisége nem befolyasolja az oOnorganikus kationok
kotesmodjat, amelyek mindig az oldallancban levé szulfonatofenil csoport. Ezeket az
informéciokat a Mdossbauer spektroszkopiai mérések adataibdl vontuk le. A kilsé
szféradban levé 6norganikus kationok Oy vagy Tbp polimer szerkezetii, amelyben a
szulfonat csoport kelat vagy hid ligandumként viselkedik. A (Me3Sn);Sn(1V)Cl;[meso-
tetra(4-szulfonatofenil)porfirinat] és két modell vegyuletének a MesSn(PS)(HPS) és a
Me,Sn(PS), [HPS = fenilszulfonsav] szerkezetét tanulmanyoztuk ONIOM maddszerrel. Ez
a megkozelités is alatdmasztotta az IR és a Mdssbauer spektroszkdpiai modszerekkel
nyert eredményeket. (MPubl, NKoop)

Elséként az irodalomban meghataroztuk a DNS es alkotorészei és az Onorganikus
kationok kozott képzédott komplexek lokalis szerkezetét. Megallapitottuk, dsszhangban
az el6z6 munkainkkal, hogy az 6norganikus kation a foszfatcsoporthoz koordinalddik. A
mért kotéstavolsdgok kozeliek a szénhidratok oOnorganikus komplexeiben mértekhez.
(MPubl, NKoop)

13. A projekt futamideje alatt tébb olyan Osszefoglalé kdzleményt irtunk, amelyhez
felhasznaltuk a palyazat altal biztositott anyagi forrasokat:

a. Konyvfejezetet irtunk a szénhidratok (beleértve a makromolekuldju ligandumokat is)
fémkomplexeinek egyensulyi viszonyairol, szerkezeterdl és biologiai hatasarol (MPubl);
b. Mintegy 600 szakirodalmi forrds feldolgozasaval 6sszefoglald6 munkét irtunk az
onorganikus komplexek egyensulyi viszonyairol, szerkezetiikrél és bioldgiai aktivitasarol
(MPubl, NKoop);

c. Osszefoglald kozleményt irtunk az 6norganikus komplexek bioldgiai aktivitasarol, és
ugyanebben a kdzleményben részletesen foglalkoztunk a kiindulasi vegyiiletek bioldgiai
hatasaval is (MPubl, NKoop);

d. Irodalmi 6sszefoglaldt irtunk a platinakomplexek kemoterapias alkalmazéasairol a rdkos
megbetegedések kezelésében (MPubl);

e. Irodalmi Osszefoglalot irtunk a fémionok- és fémkomplexek lehetséges kemoterapias
alkalmazasairol (MPubl).

*Az egyes Osszefoglalok utan feltiintetett betijelek jelentései: MPubl — az anyagbdl publikacié mar
megjelent vagy kozlésre elfogadott; BPubl — az anyaghdl publikacié kozlésre benydjtva; HKonf — az
anyagot hazai konferencian mutattuk be; KKonf — az anyagot kiilféldi konferencian mutattuk be; TKKonf
— az anyagot konferencian mutattuk be és a konferencia kiadvanyaban teljes terjedelmi kdzleményt
jelentettek meg; Dipl — az eredményekbdl diplomamunka készilt; Didkk — az eredményekbdl didkkori
dolgozat késziilt; Proj — az eredmények projektmunka dolgozat alapjaul szolgaltak; PhD — az eredmények
PhD munka részét képezik; HKoop: részben hazai kooperacidban végzett kutatds; NKoop: részben
nemzetkdzi kooperacidban végzett kutatas



