A szabad gyokdk termodinamikai tulajdonségait vizsgalo és most lezarul6
OTKA program szervesen kapcsolodik a korabbi OTKA altal tamogatott
kutatasokhoz (Tébbdimenzids ESR-spektroszkopiai modszerek kidolgozasa,
T032929), melyben megoldottuk a nagyszamu speciestél (maximum 15) szarmazé
Osszetett spektrum komponensekre vald szétbontasat. Ennek elve az egyes
spektrumok kilon-kilon vald értékelese helyett a spektrumokbol alkotott két-, vagy
tobb dimenzids fellillet matematikai szimulacidja volt. Itt a fellilet egyik koordinataja a
magneses tér, aminek fliggvényében az ESR spektrumot detektaljuk, a méasik
koordinata a pH érték, vagy a komplexképzésben résztvevé anyagok (fém ion illetve
ligandumok) koncentracioja volt. A szamitott és kisérleti felllet legjobb illesztését
kerestlik egyfel6l a magneses paraméterek, masfel6l az eloszlast meghatarozd
egyensulyi allandok (log-beta értékek) optimalizacidjaval. A modszer megbizhatdsaga
a felUletet alkot6 spektrumok szamanak az illesztendé parameéterek szamahoz
viszonyitott aranyatdl figg. Ennek érdekében maximum 36 spektrumbol épitettik fel
az illesztendo fellletet. Szintén kimutattuk, hogy az alkalmazott mddszer nemcsak a
paramagneses fémek (mindenekelétt a réz) koordinacios viszonyainak
tanulmanyozasara hasznalhatd, hanem képes leirni szabad gyokok pH fliggé
atalakulasait, illetve szabad gy6kok inkluzios viszonyait, amikor a gyokok reges
molekuldk, pl. ciklodextrének belsejébe hatolnak be és ezaltal nagymértékben
megndvelt stabilitassal rendelkeznek. Az elért eredmények azt mutattak, hogy a
spektrum-felulet analizis nagymértékben elsegiti komplex rendszerek
tanulmanyozasat, amiért érdemesnek latszott Uj kiilsé koordinatat bevezetni a felllet
felépitésébe.

A most lezarulo OTKA keretében a hémerséklet fliggvenyében felvett
spektrum-feluletek vizsgalatat tiztik ki célul - mindenek el6tt szabad gyokok
spektrumaban. Mivel a spektrumvaltozasokat a molekula Brown-féle mozgasa illetve
egyes csoportjainak belsé forgasa okozza, ennek leirasa lehet6vé teszi az adott
mozgashoz tartozo termodinamikai paraméterek meghatarozasat. Erre lehet6seg nyilik
az un kicserélédési folyamatok esetében, amikor a molekula két allapot kdzott végez
ugrasokat és az ugrasi frekvencia spektroszkdpiai paraméterekhez viszonyitott aranya
donté mértekben hatarozza meg a spektrum alakjat. Mivel a molekularis forgasok
esetén (ez lehet akar az egész molekulaé, vagy annak valamelyik csoportjae) a
spektroszkopiai frekvenciak valtozésa az ESR spektroszkopiaban 10-100 MHZ
tartomanyban van, igy olyan mozgasok hatasa vizsgalhatd, melyek frekvenciaja 1 és
1000 MHZ kozeé esik. Hasonlo jelenség az NMR-ben is szerepet jatszik, de itt a
spektroszkdpiai frekvenciavaltozas 1-10 Hz, igy a megfigyelhet6 frekvenciaablak
joval kisebb frekvenciakra korlatozodik. Ez azonban nem akadélyozza a jelenség
megfigyelését, amit az altalunk kifejlesztett modszer NMR alkalmazésaval is
demonstralunk.

Van egy lényegi kilonbség a kordbban kifejlesztett egyensulyi dinamikéra
alkalmazott (méagneses tér kontra pH ill. koncentracid) és a homérséklet-magneses tér
dimenziokban kiépitett feltletanalizis koz6tt. Amig a korabbi modszerben a speciesek
magneses paraméterei - azaz az individualis spektrumok - nem valtoznak a ’kilsé’
koordinata fuggvényében és igy a kilonbdzo6 pH ill. koncentracié aranyokhoz tartozé
spektrumok a tdmeghatas egyenletbél szamolhato eloszlasi aranyok révén felépitheték
a species spektrumok szuperpoziciojaként, addig az Uj mddszerben minden egyes
hémérsékleten minden egyes species spektruma kilon-kilén szamoland6 ki, ami a
szamolasi id6 nagysagrendi ndvekedését okozza. Szemben a kicserélédési
paraméterekkel (kicserélodési frekvencia és populécid) - amelyek jol jellemezhetok az
entropia, entalpia és szabad energia segitségével a Van t’Hoff, Arrhenius illetve



Eyring egyenletek felhasznélasaval - a szokasos mégneses paraméterek (g-értékek,
hiperfinom csatolasi allandok és relaxacids paraméterek) hémérsekletfiggése igen
Osszetett lehet. Az utobbi paramétereket a hémerséklet hatvanysoraval allitjuk el
(maximalisan négy taggal), és a termodinamikai parameterek mellett a hatvanysor
koefficienseit illesztjik a fellletillesztés optimalizacioja soran. Az j fellletillesztési
eljarast részletesen leirtuk kozleményiinkben (Antal Rockenbauer, Néra V. Nagy,
Francgois Le Moigne, Didier Gigmes, Paul Tordo: Thermodynamic Analysis of the
Chemical Exchange of S-phosphorylated cyclic nitroxides by using two-dimensional
(temperature versus magnetic field) simulation of ESR Spectra. The impact of Labile
Solvent-Solute Interaction on Molecular Dynamics. J. Phys. Chem A, 110, 9542-
9548 (2006),

A modszer alkalmazésaként meghataroztuk a szubsztitualt piperidine —N-oxyl gyokok
szék-szék atmenetéhez tartozo entrdpia, entalpia és szabad energia értékeket és
vizsgaltuk a paraméterek fuiggéset az olddszerrel képzett asszocidtumok hatasara. A
modszer teljesitoképességét mutatja, hogy lehetéseg volt igen labilis asszociatumok
kimutatasara is. Az egyidejileg jelenlévé asszocidtum spektrumok szétvalasztasa
kizardlag a 2D_szimulacios eljarassal lehetséges, mert az egyedi spektrumok
felbontasa esetén a paraméterek nagy szama nem teszi lehetové az egyértelmi
felbontast.

A bioldgiai folyamatokban kulcsszerepet jatszo szuperoxid gydk kimutatasara
és dinamikai tulajdonsagainak felderitésére fejlesztettiink ki 0j spin-csapdazasi
maodszereket. Egyértelmiivé tettiik a gyok azonositasat a DMPO-val csapdazott
szuperoxid ESR spektruméanak ujraértelmezésével (J-L. Clément, N. Ferré, D. Siri, H.
Karoui, A. Rockenbauer, P. Tordo: Assignment of the EPR Spectrum of 5,5-
Dimethyl-1-pyrroline N-Oxide (DMPQO) Superoxide Spin Adduct, J. Org. Chemistry,
70, 1198-1203, (2005)). A kilénbdzoképpen szubsztitualt pyrroline gytrik
novelhetik a csapdazott gyokok élettartamat. Nagysagrendi javulast idézett el6 a
csapdazott szuperoxid gyok elettartamaban, ha a DMPO gyiirii egyik metil csoportjat
dietoxyfoszforil csoporttal helyettesitették. (DEPMPQO). Ennek varatlan
spektroszkopiai kovetkezményekent viszont a hiperfinomszerkezetben alternal6
vonalszélesség volt megfigyelhets, ami rendkivill megnehezitette a spektrumok
kiértékelését. Az altalunk kidolgozott szimulacids eljaras tette lehetévé a spektrumok
kiértekelését, és az Uj 2D_ESR szimulacios eljaras egyuttal a homérsékletfiiggés
nyomon kovetésével a folyamat komplett termodinamikai leirasat is lehetové tette. A
kicserelodési folyamat alapja az O-O csoport gatolt rotacioja, amelyik kdlcsdnhatasba
Iép a pyrrolin gyiirii pszeudorotéacios dtmeneteivel és ezen keresztiil gyakorol hatast a
foszfor és a hidrogén hiperfinom csatolasara. A jelenség részletes vizsgalataval
sikerilt az irodalomban eltér6 modellekkel értelmezett jelenségre egyértelmi
magyarazatot adni. Ugyszintén kimutattuk, hogy a foszforil csoporthoz képest transz
és cisz-helyzetii OOH csoport esetén is megjelenik a vonalszélesség alternalasa, de az
eltéro szterikus hatas miatt jelentésen eltérnek a csatolt mozgast leiré termodinamikai
paraméterek. A dont6 kilonbség az entropia valtozdsban mutatkozik meg. A 2D_ESR
technika tovabbi elénye az egyenkénti spektrumkiértékeléssel szemben, hogy képes
feloldani a tobbértékiiséget. Az egyedi spektrum szimulaciokban példaul a
kicserelodési paraméterek négy kiillénbdz6 kombinéacidja is jo egyezést adhat a
DEPMPO ESR spektrumaban.. Kimutattuk, hogy a hémérsékletfiigges nyomon
kovetése segitségevel ez a tobbértékiiség feloldhato. - Antal Rockenbauer, Jean-
Louis Clement, Marcel Culcasi, Anne Mercier, Paul Tordo, Sylvia Pietri: Combined
ESR and Thermodynamic Studies of the Superoxide Adduct of 5-
(diethoxyphosphoryl)-5-methyl-1-pyrrolidine N-oxide (DEPMPO): Hindered Rotation



around the O-O Bond Evidenced by Two-Dimensional Simulation of Temperature-
Dependent Spectra, J. Phys. Chem. A. 111, 4950-4957, (2007).

Az oxigénen centralt szabad gyokok kozil a csapdéazott OH gyok
spektroszkdpiai tulajdonsagai jelentésen eltérnek az OOH gyokeétsl. Szemben a
szuperoxid gyokkel a csapdazott OH gyok spektruma nem mutat vonalszélesség
alternalast, viszont gyakran figyelhet6 meg a jelalak aszimmetriaja. Ez a jelenség két
izomer egyideji jelenlétével magyarazhat6, minthogy a hiperfinom csatolasok kis
mértékben kiilonbéznek a két species vonalai nem valnak szét, viszont az ESR
spektrum derivalt jellege miatt a kiilénbdz6 intenzitasu vonalak szuperpozicioja
aszimmetriat hoz létre. Az aszimmetria mértékének meghatarozasaval igy lehet6ség
nyilik a sztereoizomerek aranyvaltozasanak kovetése az OH adduktumok képzédése
és eltiinése folyaméan. Kulénb6zé modelleket dolgoztunk ki a kinetikai valtozasok
leirdsara, és kimutattuk, hogy a bimolekularis reakcidban eltiiné gyokok egy része
visszakeépzédik a dizmutacios reakcio nitron tipusu komponensével valo reakcio
kovetkeztében. A mddszert felhasznaltuk iszkémias izolalt patkany méajban a reaktiv
oxigeén speciesek szabad gyokos reakcioinak felderitéseben. - Marcel Culcasi, Antal
Rockenbauer, Anne Mercier, Jean-Louis Clément, Sylvia Pietri: The line asymmetry
of electron spin resonance spectra as a tool to determine the cis :trans ratio for spin-
trapping adducts of chiral pyrrolines N-oxides: The mechanism of formation of
hydroxyl radical adducts of EMPO, DEPMPO, and DIPPMPO in the ischemic-
reperfused rat liver, Free Radical Biology & Medicine 40, 1524-1538 (2006).

Erzékeny madszert fejlesztettiink ki a cigaretta fiistben jelenlévé szuperoxi
gyokok detektalasara. A detektalashoz DEPMPO tipusu nitron vegyuletet
alkalmaztunk és a spektrumfelbontas mddszerével tanulmanyoztuk a kilonb6z6 egyéb
ROS komponensek jelenlétét és korrelacidba hoztuk ezek egészségkarositod hatasaval.
- M. Culcasi, A. Muller, A. Mercier, J-L. Clément, O. Payer, A. Rockenbauer, V.
Marchand, S. Pietri: Early specific free radical-related cytotoxicity of gas phase
cigarette smoke and its Paradoxical temporary inhibition by tar. An EPR study,
Chemico-Biological Interactions 164, 215-231 (2006).

Felvet6dott a kérdés, hogy a foszforil csoport milyen mertékben jatszik
szerepet a csapdazott nitroxid gyokok stabilitasaban, ezért geminalisan biszubsztitualt
aciklikus nitron vegytletek csapdazasaval is eléallitottunk szuperoxid adduktumokat.
Ekkor a két foszfor jelenléte miatt még Osszetettebb vonalszélesség alternaléas volt
megfigyelhet6, aminek elvégeztilk az ESR analizisét és a kapott eredmenyeket
spinstirlseg szdmitasokkal is alatdmasztottuk. A gyok stabilitas azonban nem
novekedett, ami a gyiiris nitron struktdra szilksegességét mutatja. - G. Olive, A.
Rockenbauer, X. Rozanska, A. Jacques, D. Peeters, A. German: Synthesis of New
Tetraethyl(N-alkyl-1-aminoethan-1,1-diyl)bisphoshonates and ESR Analysis of
Chemical Exchange of Derived Nitroxides of Acyclic Aminobisphoshonates,
Phosphorus, Sulfur and Silicon, 182, 2359-2369, 2007

Tovabbi igéretes lehet6ség a csapdazott nitroxid gyok stabilitasanak
A stabilitast meghatarozo tulajdonsagok kozul hidrogén-hidak képzédése is fontos
szerepet jatszik - F. A. Villamena, A. Rockenbauer, J. Gallucci, M. Velayutham,
C.M. Hadad, J.L. Zweier: Spin Trapping by 5-Carbamoyl-5-methyl-1-pyrroline N-
Oxide (AMPO): Theoretical and Experimental Studies, J Organic Chemistry, 69,
7994-8004, (2004). A hidrogénhid stabilizalo szerepét a siiriiségfuggvény elméleti
(DFT) szamitasok és a Rontgen szerkezetvizsgalatok is alatdmasztottak. Szuperoxid
gyokok stabilitasat befolyasold tényezé a pyrroline gyira szubsztituenseinek
geometriai pozicioja is.



A hidrogénhid szerepét még jobban mutatja a spirolaktonil szubsztitualt
nitron, ahol a csapdazott szuperoxi gyokben stabilis hid alakul ki az OO-csoport és a
spirolaktonil szubsztituens kdzott. Evvel magyarazhato a rendkivil gyors addicios
reakcio a szuperoxy gyok és a nitron kdzott, ahol az addicids sebességi allandot
kompeticids kinetikaval hataroztuk meg. - Y. Han, B. Tuccio, R. Lauricella, A.
Rockenbauer, J. L. Zweier, F. A. Villamena: Synthesis and Spin-Trapping Properties
of a New Spirolactonyl Nitrone, J. Organic Chemistry, 73, 2533-2541, (2008)

Jelentés eltérés tapasztalhatd pl. DEPMPO szarmazékokban (5-
dietoxyfoszforil-5-metil-4-fenilpyrroline N-oxide) az 5-0s pozicidju foszforil csoport
J-P. Finet, A. Rockenbauer, P. Tordo: Diastereoselective Synthesis and ESR Study of
4-Phenyl-DEPMPO Spin Traps, J. Org. Chemistry, 70, 2135-2142, (2005). Biologiali
rendszerekben az erésen reduktiv kdrnyezet gyorsan lebontja a nitroxid gyokoket. A
mitokondridba valo bevitelt azonban jelentésen elésegitheti biokompatibilis
szubsztituens alkalmazasa. Erre talaltunk egy kivald lehetéséget biotin csoport
DEPMPO). - M. Hardy, F. Chalier, O.Ouari, J-P. Finet, A. Rockenbauer, B.
Kalyanaraman, P. Tordo: Mito-DEPMPO synthesized from a novel NH2-reactive
DEPMPO spin trap: a new and Improved trap for the detection of superoxide, Chem.
Commun. 1083-1085, (2007). Ebben az esetben a megndvelt stabilitas mellett tovabbi
elény, hogy a trifenilfoszfin kation képes beépilni a mitokondriumba, ami spin-
jelélési célokra is hasznalhato, tovabba a mitokondriumban képz6dé gyokok
kdzvetlen detektalasat is lehetéve teszi. A reaktiv oxigeén speciesek (ROS) és tiyl
gyokok kimutatasaval es kinetikajaval is részletesen foglalkoztunk a Mito-DEPMPO
csapda alkalmazasaval. - Hardy, M., Rockenbauer, A., Vasquez-Vivar, J., Felix, C.,
Lopez, M., Srinivasan, S., Avadhani, N Tordo, P., Kalyanaraman, B.: Detection,
characterization, and decay kinetics of ROS and thiyl adducts of mito-DEPMPO spin
trap, Chemical Research in Toxicology, 20, 1053-1060, (2007).

Tovabbi lehetdség a nitron csapda sejtekbe vald bejuttatasara koleszterol
szubsztituens alkalmazasa. A jo stabilitas megtartasa érdekében a foszforil egyik etil
csoportjat helyettesitettilk koleszterollal. (5ChEPMPO). Az eredmények szerint a
gyokcsapdazas hatasfokat nem rontja a nagymeérett koleszteril csoport alkalmazasa és
megfigyelhet6 a nitron lipofil jellegének erésddése.- Micaél Hardy, Olivier Ouari,
Laurence Charles, Jean-Pierre Finet, Gilles lacazioValérie Monnier, Antal
Rockenbauer and Paul Tordo: Synthesis and Spin Trapping Behavior of 5-
ChEPMPO, a Cholesteryl Ester Analogue of the Spin Trap DEPMPO, J. Org.
Chemistry, 70, 10426-10433, (2005).

A termodinamikai szempontbdl a szuperoxid gyokdkkel analog tulajdonsagu
széndioxid és karbonat anion gyokok spincsapdazasi tulajdonségait is vizsgaltuk
DMPO csapdak alkalmazasaval. - F.A. Villamena, E. J. Locigno, A. Rockenbauer,
C. M. Hadad, J.L. Zweier: Theoretical and Experimental Studies of the Spin Trapping
of Inorganic Radicals by 5,5-Dimethyl-1-Pyrroline N-Oxide (DMPO). 1. Carbon
Dioxide Radical Anion, J. Phys. Chem. A. 110, 13253-13258 (2006) és F.A.
Villamena, E. J. Locigno, A. Rockenbauer, C. M. Hadad, J.L. Zweier: Theoretical
and Experimental Studies of the Spin Trapping of Inorganic Radicals by 5,5-
Dimethyl-1-Pyrroline N-Oxide (DMPOQO). 2. Carbonate Radical Anion, J. Phys. Chem.
A. 111, 384-391, (2007). Mivel ezek a gyokok élettani rendszerekben a reaktiv oxigén
speciesek masodlagos termékeiként letrejonnek, ezért kimutatasuk szintén fontos a
bioldgiai rendszerekben. A kapott stabilitasi és termodinamikai eredményeket DFT
(density funcional theory) szamitasokkal tamasztottuk ala és meghataroztuk a



kiilénbdz6 reakcidutak termodinamikai paramétereit. Az egyértelmi
gydkazonositashoz *80 izotéphelyettesitési technikat alkalmaztunk

Erésen reduktiv bioldgiai kdrnyezetben is alkalmazhato spin csapdézasi
eljarast fejlesztettink ki ciklodextrines kapszulazassal és a két-dimenzios ESR
szimulacioval meghataroztuk a csapdazo nitronok és a csapdézott gyokok
ciklodextrinnel valé asszociaciés allandéit. A 2D _ESR szimulacids technikat
alkalmaztuk NMR spektrumok kiértékelésére is. Kimutattuk, hogy az erésen polaros
nitron vegyuletek asszociacios konstansa Iényegesen kisebb, mint a kevesbé polaros
nitroxid adduktumoké. Ez magyarazza, hogy amig a ciklodextrin jelenléte nem rontja
a csapdazasi hatasfokot, addig a képz6dé adduktumok stabilitdsa nagysagrendileg
megndvekszik az asszociacio hatasara. A vizsgalatok hasonld eredményt hoztak
linearis nitronok (PBN) és gyiris nitronok (EMPO) esetén, az utobbi esetben az
EMPO-ra jellemz6 nagyobb stabilitds ciklodextrin alkalmazéasaval tovabb nétt. -
David Bardelang, Antal Rockenbauer, Hakim Karoui, Jean-Pierre Finet, and Paul
Tordo: Inclusion Complexes of PBN-Type Nitrone Spin Traps and Their Superoxide
Spin Adducts with Cyclodextrin Derivatives: Parallel Determination of the
Association Constants by NMR Titration and 2D-EPR Simulations, J Phys Chem B
109, 10521-10530, (2005) és David Bardelang, Antal Rockenbauer, Hakim Karoui,
Jean-Pierre Finet, Inga Biskupska, Karol Banaszak, Paul Tordo: Inclusion complexes
of EMPO derivatives with 2,6-di-O-methyl- - cyclodextrni: synthesis, NMR and EPR
investigations for enhanced superoxide detection, Organic & Biomolecular
Chemistry, 4, 2874-2882 (2006).

A reaktiv oxigén speciesek (ROS) in vivo detektalasa érdekeben kovalensen
Osszekotott ciklodextrin-nitrone vegyliletet szintetizaltunk. Ez a modszer mér élettani
szempontbdl nem karos koncentraciok esetén olyan lokalis spin csapda koncentracio
Iétrehozasara képes, ami perspektivikusan alkalmas lehet az élettani folyamatokban
lokalisan képz6d6 ROS kimutatasara. Az Uj 2D-ESR szimulacids technika
felhasznalasaval a nyitott és zart konforméaciok teljes termodinamikai jellemzéset
sikerilt megadni és az egyensulyi aranyok homérsékletfiiggését értelmezni. - David
Bardelang, Antal Rockenbauer, Laszlo Jicsinszky, Jean-Pierre Finet, Hakim
Karoui,Sandrine Lambert, Sylvain R. A. Marque, and Paul Tordo: Nitroxide Bound S-
Cyclodextrin: Is There an Inclusion Complex? J. Org. Chemistry, 71, 7657-7667
(2006).

Az ESR spektrumokban dinamikai effektusokat nem csak biologiai
rendszerekben figyeltiink meg, hanem szilardtest-fizikai jelenségek tanulmanyozasa
soran is. Nanocsdvekbe agyazott magneses fullerének dinamikai tulajdonsagait
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fullerének azafullerénes dopoléasaval eljarast dolgoztunk ki a szigeteléanyagban
fellépo elektron-delokalizacio kimutatasara, és rAmutattunk 0j tipusu félvezetok
letrehozasanal lehetéségeére. - F. Simon, H. Kuzmany, B. Nafradi, T. Fehér, L.Forrd,
F. Fulop, A. Janossy, L. Korecz, A. Rockenbauer, F. Hauke, A. Hirsch: Magnetic
Fullerenes inside Single-Wall Carbon Nanotubes, Phys. Rev. Letters 97, 136801
(2006) és F. Simon, F. Fiilop, A. Rockenbauer, L.Korecz, H. Kuzmany: Highly **C
isotope enriched azafullerene, C59N, for nuclear spin labelling, Chem. Phys. Lett.
404, 85-89, (2005).

Az OTKA projekt f6 célja szabad gydkok termodinamikajanak vizsgalata volt,
de ehhez szervesen csatlakoztak az atmeneti-fém komplexekkel folytatott
kutatdsok. Ennek két oka volt: egyrészt metodikai, mert parhuzamosan



fejlesztettik és alkalmaztuk a 2D_ESR kiértékelési modszereket, masrészt a
vizsgalt komplexek katalitikus szerepet jatszanak kiilonb6z6 gyokaos
folyamatokban (pl. SOD ill. ACC aktivitas). Beszamolonkban az OTKA
tamogatast feltiintet6 publikaciokban kdzolt eredményeket csak roviden
foglaljuk Gssze.

Biologiailag fontos ligandumok:

- cukorvegylletek: M. Fainerman-Melnikova, T. Szab6-Planka, A.
Rockenbauer, R. Codd: Coordination modes between copper(ll) and N-
acetylneuraminic (sialic) acid from 2D-simulation Analysis of EPR
Spectra. Implications for Copper Mediation of Sialoglycoconjugate
Chemistry Relevant to Human Biology, Inorg. Chem. 44, 2531-2543,
(2005)

- szalicilidén-iminek: Attila Jancsé, Zoltan Paksi, Satu Mikkola, Antal
Rockenbauer, Taméas Gajda: Iron(l11)- and copper(Il) complexes of an
asymmetric, pentadentate salen-like ligand bearing a pendant carboxylate
group, J Inorg Biochem, 99, 1480-1489, (2005)

- fluoroszalicilatok: T. Szabo-Planka, B. Gyurcsik, N. V. Nagy, A.
Rockenbauer, R. Sipos, J. Sima, M. Melnik: Complexation of 5-
flourosalicylc acid with copper(1l): UV-vis spectroscopic, and electron
spin resonance study by the two-dimensional simulation of spectra, J.
Inorganic Biochemistry , 102, 101-109, (2008)

- imidazol gyiris vegyuletek: I. Szilagyi, I. Labadi, K. Hernadi, I. Palinko,
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rézzel vald koordinacids tulajdonsagait hataroztuk meg az 6sszetett ESR

spektrumok értelmezésére kidolgozott két-dimenzids szimulacids eljarassal.

Vizsgalataink szerint a Cu(ll) szerepet jatszhat proteinekben, mint kémiai

kozvetito, ha a fehérje szialoglyko csoportot tartalmaz. A Cu-szaliciliden-

iminek, mint modell vegytletek hasznalhatok mono-nuklearis dioxigén
aktivalé enzimek hatasmechanizmusanak tanulmanyozasahoz, az imidazol
hidas szerkezetek, valamint a hisztidin-peptidek réz komplexeknél SOD illetve



catecholaz aktivitast sikerult kKimutatni. Réz-carcinin egyensulyi rendszerben
kimutattuk, hogy a speciesek kozil melyik rendelkezik a legjelentésebb SOD
aktivitassal. ACC-oxidaz hatas kimutatasara alkalmas Cu-komplexet
szintetizaltuk és kimutattuk, hogy a hidrogén peroxid kezelés aktivalja az
enzimatikus folyamatokat.

Az altalunk kifejlesztett spektrumkiértékelési technikak irant jelentés hazai és
nemzetkdzi érdeklédés nyilvanult meg, ami szamos kooperéacids kapcsolatot
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