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9:00-9:05 Megnyito

Csaszar Attila, Molekulaspektroszkdpiai Laboratorium (csaszar@chem.elte.hu):

Spectropedia

Bér a kémia hagyomanyosan kisérleti jellegti tu-

B domany, a kvantumkémia és a szamitégépek fej-
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Variational calculations

MARVEL predicted kapcsolésa a legtobb hasznot igéri, a nagyfelbon-

tdstt molekulaspektroszképia. Az adatbazis ala-
pa molekulaspektroszképia egy lehetséges meg-
valésulasi modja a Spectropedia, mely egy web-es
feltiletet és szamtalan mogottes programot (pl.
MARVEL) jelent.

Céljaink kozott szerepel:

e A Spectropedia felhasznalobarat web-es feliileté-

j nek elkészitése, a kapcsoléd6é programok fej-
Nl

lesztése, a mogottes nagyméretli adatbazis ki-
épitése, hatékony kezelése.

e A kvantumkémia eszkoztaran alapuld varidcios
magmozgas szamité modszerek ki- és tovabb-
fejlesztése és ezen az alapon rezgési-forgasi
szinképek, valamint reakcidsebességi allandok
nagypontossagu szamitasa kisebb rendszerek-
re, részben nemzetkozi egytittmiikodésben.
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9:15-9:25 Perczel Andras, Szerkezeti Kémiai és Bioldgiai Laboratdrium

(perczel@chem.elte.hu):

A fehérjem(kodés szerkezeti és dinamikai vonatkozasai

“'ﬁ,

Manapsdg a fehérjék térszerkezete mellett egyre nagyobb
figyelem fordul a fehérjék dinamikai tulajdonsagai felé. Egyre
tobb esetben mutatjdk ki ezek kozvetlen Osszefiiggését a
fehérje altal betoltott funkcidval. Csoportunkban biol6giailag
fontos folyamatokhoz (immunvalasz, DNS-+javitas,
viselkedésszabdlyozas, tanuléds, cukorbetegség és Alzheimer-
kor, stb.) kapcsolodé fehérjék mutikodését vizsgaljuk korszert
szilard- (rontgenkrisztallografiai) és oldatfazisa (NMR, CD,
IR) spektroszképiai modszerekkel, tgy hogy a szerkezeti
vonatkozdsok mellett a dinamikai kérdések is jelentds
hangsulyt kapnak. A vizsgalt molekuldk kore a néhany éve
el6térbe keriilt tn. funkciondlisan rendezetlen fehérjéktsl a

hatarozott térszerkezettel rendelkezé fehérje-fehérje komplexekig terjed. A spektroszképiai
vizsgalatokkal (pl. NMR) nyert adatokat szamitogépes szimulaciokkal értelmezziik. A vazolt
kutatasokba valé bekapcsolédas szamos ponton lehetséges, a minta el6éllitastol (fehérje
expresszio) a bioinformatikai vizsgélatokig.



9:25-9:35 Harmat Veronika, MTA-ELTE Fehérjemodellez6 Kutatdcsoport
(veronika@chem.elte.hu):

Fehérjék szerkezet-funkcié 0sszefliggéseinek felderitése

A fehérjék térszerkezetének meghatarozasa a fehérjemtikodés
atomi szintli megértését, és ezen keresztiil a biologiai
folyamatok kémidjanak felderitését szolgalja. A fehérje-
ligandum és fehérje-fehérje kolcsonhatasok, valamint
mutdcidk hatdsainak vizsgédlata olyan komplex kérdések
megértésében segit, mint a fehérjék szabalyozéasa, a megfele6
ligandum kivalasztasa, gyogyszer hatéanyagok tervezése és
gyogyszer-rezisztencia kialakuldsa. Az &ltalunk vizsgalt
fehérjék olyan betegségek kialakuldsaban jatszanak szerepet,
mint az Alzheimer-kér, a rak kiilonboz6 fajtai és koéros
gyulladasi folyamatok.

Jelenlegi témdink kozott szerepel:

e Az imunnvalasz szabalyozésa fehérje-fehérje kolcsonhatasok segitségével.

e Nagy méretti, modularis enzimek mtikodése és szervezddése.

e A sejten beliili transzportfolyamatokban résztvevd "cargo" molekulak vizsgalata.
Kutatécsoportunkban lehetéség nyilik a rontgendiffrakcios és NMR-spektroszképiai
szerkezetfelderités mellett a fehérjeel6allitas és tisztitds, mutacidtervezés modszereinek,
elsajatitasara is.

9:35-9:45 Szabados Agnes, ELTE EIméleti Kémiai Laboratdrium
(szabados@chem.elte.hu):

Egyszer(i problémak a kvantumkémiaban

Két egyszerti gondolat kertil bemutatasra,

Divergens &s konvergens perturbéciis sook ~ Melyek  tanulmanyozhatok a ,kémiai
matematika” és az ,elméleti kémia” kurzus

8 anyaganak ismeretében.
% 1) Foglalkozunk a molekuldk stacionarius
1 allapotait megadé Schrodinger-egyenlet - a
g mi szempontunkbdl egy sajatérték egyenlet
L - kozelit6 megoldédsaval. A kozelités josaga
E M jellemezhet6 az  egzakt  sajatértékre
g \| szamithat6 als6 és fels6 korlat eltérésével.
3 | Célunk a kozelités javitisa a két korlat
5 10 1 | 1 T eltérésének minimalizalasa alapjan.

0 B 10 15 20 2) Szén nanoszerkezetekben (pl. fullerének,

kézelltés mndle nanocsovek) talalhato C-C kotések hossza
kivaloan leirhat6 egy félempirikus elméleti modellel, melynek alapja a Coulson-t6l szdrmazo
Osszefiiggés a kotéshossz és a kotésrend kozott. A geometria megdllapitdsdhoz a
kotéshosszak mellett sziikség van a kotésszogek és a diéderes szogek ismeretére is. A feladat
els6 lépése a kotésszog beépitése az elméleti modellbe. Ehhez - ismert geometriaja
molekuldkat vizsgalva - a kotésszog és elektronszerkezeti paraméterek (pl. stirtiségmatrix)
kozott kerestink a Coulson-reldcidhoz hasonl6 osszeftiggést.



9:45-9:55 Tarczay Gyorgy, Molekulaspektroszkopiai Laboratdrium
(tarczay@chem.elte.hu):
Matrixizolacios spektroszkdpiai vizsgalatok

o o | Laboratériumunkban a kozelmdltban egy maétrixizolacids
' R | berendezést épitettiink. A matrixizolaciés technika lényege,
hogy alacsony hémérsékleten (esetiinkben ~ 8 K), inert
kozegbe (tobbnyire Ar) fagyasztjuk a vizsgalandé
specieszeket, majd spektroszképidsan (IR, Raman, VCD, UV)
jellemezziik ezeket. Az alacsony h&mérsékletnek, az inert
kozegnek, valamint a  diffaziégatolt  kornyezetnek
koszonhetSen jol felbontott, éles spektrumokat kaphatunk.
Vizsgalhatjuk molekuldk konformacids eloszlasat, pirolizis és
fotolizis segitségével reaktiv specieszeket és gyokoket,
hékezeléssel pedig gyenge masodlagos kotéssel 0Osszetartott molekulakomplexeket
tanulmanyozhatunk. Laboratériumunkon beliil a matrixizolacios technikdhoz alapvetSen két
alapvet6 kutatdsi irany kapcsolhaté: 1) bioorganikus molekuldk és ezek komplexeinek
vizsgalata méatrixizolacids IR és VCD technikakkal; 2) légkorkémidban és a csillagkozi térben
potencialisan el6fordulé gyokok és molekulak el6allitdsa matrixban és ezek spektroszképids
jellemzése. A kutatdsi témdak els6sorban azok részére ajanlhatok, akik érdeklédnek a
miiszeres vizsgalatok irdant. Ugyanakkor azok is aktivan részt vehetnek a munkdban, akik
elsésorban a spektrumok elméleti (kvantumkémiai szdmitdsok) értelmezése irant
érdekl6dnek.

9:55-10:05 Sziinet

10:05-10:15 Sziraki Laura, ELTE Elektrokémiai és Elektroanalitikai Laboratdrium
(sziraki@chem.elte.hu):

Elektrokémiai 6tvozetlevalasztas

A korszerti mikro-és nanotechnoldgiai alkalmazasokban a
™ fémes szerkezetek elektrokémiai kialakitdsa és modositasa
szamos elénnyel bir a fizikai eljarasokhoz képest. A
fémbevonatok levalasi koriilményeit az elektrédpotenciallal,

' Bsszetétel®t
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< | G20 CrighizeFes2 aramstrtiséggel pontosan, konnyen lehet szabélyozni.

T2l osszetételt L A1t PP £ ’ _ 1o
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) | szerkezet, Osszetétel is elérhet6. A Fe, Ni, Co, Cr, Sn stb.
R o e e femek két- vagy héaromalkotos otvozetrétegei megfelels
S Vo] 2oet] AreutTon ey komplexképz6, oldoszer és adalék jelenlétében amorf, vagy
metastabil fazisokat tartalmaznak, amelyek  magneses,
korrézios, elektrokatalitikus tulajdonsédgai kedvez6bbek a més aton eléallitott anyagokénadl.
A tudomanyos didkkori vagy szakdolgozati munka célja, hogy az Gjdonsagnak szamit6é Sn-
Fe-Ni otvozet galvanbevonat el6allitdsara javasolt kornyezetbarat galvanfiirdé mikodési
paramétereit dolgozza ki és a fémek egytittlevdldsanak természetét jellemezze polarizécios
gorbék felvételével, illetve a tényleges levélasi Osszetételt tiikr6z6 parcidlis polarizécios
gorbék analitikai meghatarozasaval. Lehet6ség van az optimalis bevonatok elektrokémiai
tulajdonsdgainak vizsgalatara is.




10:15-10:25 Csorgeiné Kurin Krisztina, Nemlinedris Kémiai Dinamika
Laboratérium (kurin@ludens.elte.hu):

IdOben és térben periodikus kémiai reakcidk (Témak a nemlinearis dinamikai
jelenségek korébol)

Kutatasi témék:

o Uj, id6ben periodikus (oszcillalo) kémiai
reakciok  el6édllitasa  homogén  és
heterogén rendszerekben;

e Oszcillalo kémiai reakciok
mechanizmusanak megismerése, az
oszcillaciés viselkedés szimulécidja;

o Térben periodikus kémiai rendszerek: (kémiai hullamok és staciondrius szerkezetek)
létrehozasa, detektalasa, a fizikai-kémiai hattér tanulmanyozasa.

Kutatas motivéacioja:

A kémiai periodicitas és kapcsolt jelenségeinek molekularis szint(i tanulmanyozésa, az itt
feltart Osszeftiggések, torvényszertiségek segitségiil szolgalhatnak az él6 és élettelen
természetben (biolégia, tdrsadalom, geoldgia, technoldgia,...) sokkal bonyolultabb
formaban megnyilvanulé, de lényegében hasonlé jelenségek megértésében, azok
formalasaban.

10:25-10:35 Szalay Péter, EiIméleti Kémiai Laboratdrium (szalay@chem.elte.hu):

Kemi- és biolumineszcencias folyamatok elektronszerkezeti  problémainak
tanulmanyozasa magas szint(i kvantumkémiai modszerekkel

A kémiai reakciok eredményeként fellép6
fénykibocsatas (kemilumineszcencia) a
természet egyik legizgalmasabb
tineménye. A jelenséget régéta és sokan
vizsgdljdk és mara a fénytiineményt
okozé folyamatokat nagyjabol értjuk:
kémiai reakci6 soran egy molekula
gerjesztett dllapota képzédik, amely fény
kibocsatasaval stabilizalodik, keriil vissza
alapéllapotdba; a fény szine a gerjesztett
és az alapéllapot energiakiilonbségétsl
fiigg. A részletekben azonban még sok a
kérdéjel. Ujonnan indulé projekt keretében azokat a kérdéseket kivanom vizsgalni, melyeket
eddig - az alkalmazott kozelit6 modszerek korlatai miatt - nem sikeriilt kielégitGen
megvélaszolni, viszont a rendelkezésemre 4&ll6, az elmult évek kutatémunkaja
eredményeképpen Kkifejlesztett magas szintti elméleti modszerek alkalmasnak ttinnek a
pontosabb megkozelitéshez. Vizsgalni kivanom egyrészt a kemilumineszcencias folyamatok
mechanizmusét, (dioxetdn, dioxetanon, dioxiran és szarmazékai bomlasat), a képz6dé (és a
lumineszcenciaért felel6s) oxigén gerjesztett allapotai megsztinésének dinamikajat. Végiil a
kapott eredmények ismeretében biolumineszcenciat mutaté biolégiai rendszerek vizsgélatat
végezném el egy alkalmas luciferaz/luciferin rendszeren a magas szintli moddszereket
OM/MM technikaval beillesztve.




10:35-10:45 Szamos Jend, Kozponti Elelmiszertudomanyi Kutatéintézet
(j.szamos@cfri.hu):

Bioaktiv élelmiszerfehérjék

Az élelmiszerek bioaktiv komponensei kozott fehérjék is
el6fordulnak, amelyek a taplalkozasban betoltott szerepiikon
kiviil tobbek kozott specifikus, egészségjavito
tulajdonsagokkal is rendelkeznek. Az utébbi években egyre
inkabb elismerik az élelmiszer nyersanyagokban el6fordulé
B8l bioaktiv fehérjék jelent6ségét. A bioaktiv komponensek
| legfontosabb forrasa a tej, de a ndvényi nyersanyagok is
jelent6s forrasként tekinthetSk, koziiliik legismertebb a szdja.
A szo6jabab gazdag kilonbozé bioaktiv komponensekben,
amelyek kozott harom tumorgétlé hatasu fehérje is talalhato.
A b10al<t1v feher]e tulajdonsagainak tanulményozéasa gyakran igényli annak tiszta formédban
val6 el6allitdsat. A molekularis biologia eszkoztdra ma mér lehet6vé teszi a rekombinans
fehérjék rutinszerti el6allitdsat, azonban gyakran sziikség van a bioaktiv fehérje természetes
forrasb6l valé kinyerésére. Egy fehérje tisztitdsa gyakorlatilag minden esetben
elvalasztastechnikai moddszerek egytittes alkalmazasat igényli. A hagyomanyos
fehérjetisztitds soran kicsapasos modszereket, folyadékfazisok kozotti megoszlast,
folyadékkromatografiat (LPLC és FPLC) és elektroforetikus médszereket alkalmaznak erre a
célra. A fehérje elvalasztastechnika modszereinek alkalmazasdt néhany bioaktiv
élelmiszerfehérje példajan mutatjuk be.

10:45-10:55 Magyarfalvi Gabor, Magnesesség molekularis szinten
Molekulaspektroszkdpiai Laboratorium (gmagyarf@chem.elte.hu):

Magnesesség molekularis szinten

A molekuldk elektronfelhjének maégneses tulajdonségait,
példaul az elektronok altal keltett aramstirtiséget nem tul
alaposan ismerik a kémikusok. Pedig ez a jelenség a kémiai
rendszerek fontos jellemz&ire vet fényt. A szerkezet-
vizsgdalatban legfontosabb spektroszkopiai médszer, az NMR
kozvetve ezt figyeli meg, de fontos szerepe lehet az
aramstrtségnek a kémiai viselkedés, pl. az aromaticitds
megértésében. A témdahoz kot6dé kutatdsokba bekapcsolodo
3 diakok kész programokkal kémiai problémakra szamitasokat

végezhetnek, programozhatnak, gondolkodhatnak, szemlé-
letes megjelenitéseken (3D grafika) dolgozhatnak, de miiszeres (spektroszképiai) méréseket
is végezhetnek a téma kapcsan.

10:55-11:05 Sziinet



11:05-11:15 Inzelt Gydrgy — Kriston Akos, ELTE Kémiai Intézet Elektroanalitikai
és elektrokémiai laboratorium (inzeltgy@chem.elte.hu):

Tlizel6anyag-cellak a jovo energiaellatasaban

A tuzel6anyag-elemek, olyan elektrokémiai
energia atalakit6 eszkozok, amelyek a
. kémiai energiat kozvetleniil és nagy
hatasfokkal tudjak elektromos energidva
alakitani. A  szilard  polimerelektrolit
membrant tartalmazé celldk lelke egy 0,1
cm-nél vékonyabb, hidratalt protoncseréls
membran, amely csak H* - ionokat engedi
at. A membrant mindkét oldalan porézus
katalizatorral, altaldban platindval vonjik be. A hidrogént és az oxigént (levegtt) a membran
két ellentétes oldalan vezetik a cellaba. A hidrogénbdl keletkez6 H* - ionok athaladva a
membranon, annak mésik oldaldn az oxigénredukci6é termékével, az OH- - ionokkal vizzé
egyesiilnek. Kutatécsoportunk a magas szinvonalt elméleti elektrokémiai ismeretek
felhasznalva fejleszt a gyakorlatban is alkalmazhaté megoldasokat. Elektrokémiai kisérletek
mellett matematikai szimulacios technikakat hasznalunk, hogy mind mélyebben belelassunk
és elemezni tudjuk a tiizel6anyag-celldkban lezajlé folyamatokat abbol a célbdl, hogy
hatékony, megbizhaté aramforrasokat tudjunk el6allitani. Az elméleti munka mellett
hidrogén tizemt tiizel6anyag-cellas jarmiiveket is fejlesztiink, amelyekkel kiilonb6z6
versenyeken indulunk.

Kutatasainkrol, csoportunkroél tobbet a www .fuelcell.hu honlapon lehet olvasni.

11:15-11:25 Eke Zsuzsanna, EKOL: Elvalasztastechnikai Kutatd és Oktatd
Laboratérium (eke.zsuzsanna@wirec.eu):

Az analitikai kémia egyik legszélesebb korben alkalmazott
dga az elvalasztastecnika, azon belil is a gaz- és a
folyadékkromatografia. A  kromatografids  vizsgalatok
egyardnt nélkiilozhetetlenek a  gyoégyszeriparban, a
kozmetikai iparban, a kornyezetvédelemben, a festékiparban
a mtanyagiparban, az élelmiszerek mindségellenérzésében, a
doppingvizsgalatokban ... Az EKOL-ban kutatasi és oktatasi

) munkdt végz6 hallgatok a legmodernebb  Agilent
késziilékekkel (GC, GC-MS, HPLC, LC-MS) végzett munkajuk sordn sajatithatjak el a
kromatografia csinjat-binjat. Ezzel olyan piacképes tudést és kapcsolatokat szerezve, mely
igencsak megkonnyiti elhelyezkedésiiket a végzést kovetSen. Ha gyakorlatias gondolkodasu,
a tiszta munkat kedveld, a késziilékhez vonz6do hallgaté vagy, aki a mintael6készitéstél sem
6dzkodik, akkor mi vagyunk a neked megfelel6 laboratérium.




11:25-11:35 Turanyi Tamas, Reakcidkinetikai Laboratérium (www.turanyi.eu):
Megbizhato reakcidkinetikai modellek kifejlesztése

Egy géazkinetikai mérési adatsorbol eddig
altalaban egy vagy legfeljebb néhany
reakciolépés kinetikai paramétereit
hataroztdk meg és az igy kapott Arrhenius
paraméterek bizonytalansaga viszonylag
nagy volt. Ha egy kozos
reakcidmechanizmus alapjan értékelnek ki
tobb szdz, kilonbozé laboratériumbdl
szarmaz6 mérési adatot, és ezekre egyszerre
illesztik ~ tobb  reakcidlépés  Arrhenius
. paramétereit, akkor a kinetikai paraméterek
Ao meghatdrozasdnak pontossaga jelentSsen
javithaté. A megkozelités lényege, hogy nem az egyes paraméterek ,legjobb” értékét
probaljuk  meghatdrozni, hanem helyette a paraméterek kozos valoszintségi
stirtiségfliggvényét. Ilyen médon azonnal egy nagyon pontos leirdsat is megkapjuk a
paraméterek bizonytalansagénak. A cél egy ilyen moédszert haszndlé szdmitogépi program
kidolgozasa és annak alkalmazédsa a hidrogén égésének reakcidlépéseire. A kidolgozott
program egy teljesen Gj megkozelitésti adatkiértékelési mod els6 és széles korben
alkalmazott képvisel6je lehet. A munka kapcsolédik a PrIMe kezdeményezéshez
(www.primekinetics.org), amelynek célja nemzetkozi egytittmiikodésben gazkinetikai
adatbazisok és szoftverek fejlesztése. Az dbra Arrhenius-paraméterek kétdimenzios egyiittes
stirtiségftiggvényét abrazolja a H+H>O,=HO,+H, reakcio esetén.

11:35-11:45 Kiss Eva, Hill Katalin, ELTE Hatarfellleti- és Nanoszerkezetek
Laboratérium (kisseva@chem.elte.hu):

Fluid hatarfeliileti filmek — biokompatibilitds — membranaffinitas

Az él6 szervezettel érinkez6 idegen
anyagokkal - implantdtumokkal, kolloidalis
gyogyszerhordozokkal - szemben alapvet6
kovetelmény a biokompatibilitds, melyet
dontéen hatarfeliileti tulajdonsagok szabnak
meg. A  hatarfeliileti  kolcsonhatasok
kedvez6 Dbefolydsolasa jobb hatéanyag
felszivodast, er6sebb antibakteridlis hatést,
vagy pl. eredményesebb implantatum
betiltetést tesz lehet6vé.

Kutatdsunk a hatérfeliileti molekuldaris
kolesonhatasok tanulmanyozasara, a hatarfeliiletek szerkezetvizsgélatara iranyul azzal a
céllal, hogy feliiletmoddositassal, illetve a hatéanyag kémiai modositasaval optimalizaljuk
ezen kolcsonhatasokat. A vizsgalati modszerek kozott szerepel a Langmuir-technika,
melynek  segitségével egyszer(isitett =~ modellrendszereken -  rendezett, fluid
molekulafilmeken - kvantitative tanulmanyozhatéak olyan folyamatok, mint az idegen
anyag feliiletén lejatsz6do fehérjeadszorpcid, gyodgyszermolekuldk sejtmembranba vald
behatoldsa, antibakteridlis vegyiiletek lipidréteget roncsolé hatdsa. Emellett a feliileteken
bekovetkezé kémiai és szerkezeti valtozasokat feliiletérzékeny analitikai, spektroszkopiai,
morfologiai moédszerekkel (AFM, ellipszometria, XPS, SEG) kovetjiik nyomon.




11:45-11:55 Szalay Roland, Sziliciumorganikus Kémiai Laboratdrium
(szalayr@chem.elte.hu):

Miért érdekes a sziliciumorganikus kémia?
A sziliciumorganikus vegytiletek szamos olyan tulajdonsaggal rendelkeznek, melyeknek

nincs pdrja a megfelel$ szén-, ill. hidrogén-analdg vegytiletek korében.

CMe, o O—H »ozilicium-volgylnkben” az aldbbi témakat

\ . e .
Me3C—|—CM83 N_< — hlrde,li].lilk meg. 4 . ,k k 1” /11/
CMe / O—H O—Me o szililezett szénsav-szarmazéko eloalll-

3 tasa, szerkezetvizsgalata kisérleti és elméleti
modszerekkel, reakciéik tanulmanyozasa;

e kemo-/regio-/sztereoszelektiv, ill. katali-
tikus szililezési és deszililezési eljarasok
?iMeg \ P \__ O—SiMe, kidolgozasa;

Measi—?i—SiMe3 N e szilardfazisy, ill. extraktiv szililezési tech-

nem | éteznek !

SiMe, O—SiMe, O—Me nikak kifejlesztése;
e atmenetifém-komplexek el6allitasa szilici-
stabil molekulak um-tartalma prekurzorokbdl kiindulva, és

felhasznalasuk homogén katalitikus folya-
matokban;
e sziliciumvegyiiletek alkalmazasa anyagtudomanyi célokra (pl. megoszt6fazisok, médosi-
tott nanocsovek, szerves magnesek készitésére);
e 6n(IV)-analég vegyiiletek el6allitdsa, szerkezetkutatdsa specifikus moédszerekkel (119Sn-
NMR-, 119m Sn-Mdssbauer-spektroszkoépia), szolvolizisiik tanulmanyozasa;
e N-/O-szilil-, ill. -sztannil-amid szarmazékok kapcsolasi reakcidinak vizsgéalata.

11:55-12:05 Sziinet

12:05-12:15 Mez0 Gabor, ELTE-MTA Peptidkémiai Tanszéki Kutatocsoport
(gmezo@elte.hu):

Peptidkonjugatumokkal az 6regkor életmindségének javitasa érdekében

A feltételezések szerint az egyik Kkitorési pont a rak elleni
kiizdelemben az iranyitott tumorterdpia lehet. Ez azon alapul,
hogy a rdkos sejteken megjelend specifikus, vagy talter-
mel6dott receptorokat vessziik célba megfelel6 konjuga-
tumokkal. Ezek a konjugatumok tartalmaznak iranyité mole-
kulat (pl. peptidhormont) és tumorellenes hatdst gyogyszer
molekulédt. A konjugatumok segitségével novelhetd a gyogy-
szerek szelektivitdsa, és csokkenthet6k toxikus mellék-
hatdsaik. Célunk tehat tobbfunkcids, tumorellenes hatasu
. peptidek és peptid konjugatumok szintézise és vizsgélata.

A szervezetbe betiltetett implantatumokkal kapcsolatos egyik probléma az, hogy azokat a
szervezet nem fogadja be. Ezért olyan peptidkonjugatumokat terveziink, amelyek alkalma-
sak az implantatumok feliiletének befedésére, és ez 4ltal segitik azok feliiletén a sejtek leta-
padasat a betiltetés utdn. Kutatdsokat végzink az Alzheimer-kor korai diagnosztizéldsara
alkalmas vegyiiletek el6allitasdra, és olyan szintetikus vakcindk szintézisére tesziink
kisérletet, amelyek alkalmasak lehetnek a kér gyogyitasara.

Kutatécsoportunkban a peptidszintetikus médszerek elsajatitasa mellett lehet6ség van a kor-
szer(i analitikai médszerek elsajatitasara (pl. HPLC, tomegspektrometria, aminosav analizis),
valamint az el6allitott vegytiletek in vitro funkciondlis vizsgélatara.



12:15-12:25 Magyar Anna, ELTE-MTA Peptidkémiai Tanszéki Kutatdcsoport
(magyar@elte.hu):

Fehérje alapli modszer a rheumatoid arthritis korai kimutatasara

A rheumatoid arthritis (RA) az egész szervezet betegsége, a

fold népességének 1-2 %-t érinti.

e patogenezis - ismeretlen eredet(i autoimmun betegség

e kivalté ok - ismeretlen, a peptidil arginin deimindz (PADI)
enzim hatdsdra a szervezetben bizonyos fehérjék egyes
argininjei citrullinnd alakulnak &t

e cél - a betegség korai stddiumaban 1év6 betegek kisztirése

e megoldas - egy rutindiagnosztikai médszer kifejlesztése

Munkank sorén, irodalmi adatok alapjan kivalasztott fehérjék

(filaggrin, fibrin, vimentin) antigenitdsaért felel6s peptid szakaszait, ezek argininek helyett

citrullint tartalmazé analdgjait, N- és C-termindlisan roviditett, valamint biotint tartalmazé

szarmazékait allitjuk el6 ,MULTIPIN” (Chiron Technologies, Ausztralia) parallel

szintézistechnika és szilardfazisa peptidszintézis alkalmazédsaval. ELISA kisérletekben RA-es

ill. egyéb autoimmun betegségben szenvedd betegek és egészséges véradok szérumdban

vizsgéljuk az autoantitestek jelenlétét.

12:25-12:35 Bosze Szilvia, ELTE-MTA Peptidkémiai Tanszéki Kutatdcsoport
(bosze@chem.elte.hu):

Peptidek és peptidkonjugatumok a Mycobacterium tuberculosis fert6zés korai
diagnosztikajara és hatékonyabb célzott terapiajara

A tuberkulézis napjainkban is az egyik
legjelent6sebb népegészségiigyi probléma
vilagszerte. A  megbetegedést  okozo
Mycobacterium tuberculosis lassan szaporodo
intracellularis  baktérium. A  betegség
kezelésében alkalmazott vegytiletek bejutasa
a fert6zott makrofagokba elsésorban
diffazié révén  torténhet, korlatozott

mértékben. Peptidalapua hordozok
alkalmazasasaval célunk az Gj és jelenleg
terdpidasan alkalmazott

antituberkulotikumok sejt-, illetve szovet-
specifikus  szelektiv  célbajuttatisa  és

mellékhatasaik kikiiszobolése.

Kutatdsaink sordn olyan bioldgiailag aktiv, molekularisan j6l jellemzett peptidalapt
konjugatumokat terveziink és allitunk el6, amelyek alkalmasak a Mycobacterium tuberculosis
fert6zottség korai, gyors és specifikus kimutatdsara, valamint a kezelés hatékonysaganak
monitorozasara. Kutatécsoportunkban a peptidszintetikus moédszerek elsajatitisa mellett
lehet6ség van a korszer(i analitikai médszerek elsajatitasara (pl. HPLC, tomegspektrometria,
aminosav analizis), valamint az el6allitott vegyiiletek in vitro funkciondlis vizsgélatara.

10



12:35-12:45 Olahné Szabo Rita, Orban Erika, ELTE-MTA Peptidkémiai Tanszéki
Kutatdcsoport (rszabo@elte.hu, eorban2@gmail.com):

Daunomicin célbajuttatasa tumorsejtekbe makromolekularis hordozok segitségével

A daganatterapidban  hasznalt vegyiiletek tSbbsége
onmagdaban toxikus, sok mellékhatast okoz6 vegyiilet. A
hatéanyag makromolekularis, illetve peptid hordozéhoz
kapcsoldsa csokkentheti annak mellékhatdsait, médosithatja
szervezetbeni eloszlasat, javithatja oldékonysagat vizes
kozegben, valamint lehetSséget kindlhat a hatéanyag sejt-,
illetve szovetspecifikus célbajuttatasara is. A
konjugatumokban alkalmazott kapcsoléstruktardk el6segitik,
hogy a hatéanyag az endoszémék savas kornyezetében vagy
enzimatikus hasitas altal felszabaduljon a konjugatumbol és
kifejtse hatdsat a sejtekben. Kutatdsaink sordn daunomicint
tartalmaz6 konjugatumokat juttatunk kiilonboz6 eredetti tumorsejtekbe. A hallgaték
megismerkedhetnek a peptidek és konjugatumok szintézisével, a tumorsejtek tenyésztésével
és a konjugatumok hatéasvizsgélata soran alkalmazott in vitro biolégiai moédszerekkel. A
tervezett kisérletek: (i) A hatéanyagok és konjugatumaik hatdsanak vizsgalata tumorsejtek
életképességére MTT teszttel és dramlasi citometriaval. (ii) A hatéanyagok és konjugatumok
sejtbe jutasdnak vizsgélata dramlasi citometridval; (iii) A konjugétum sejten beliili sorsanak
kovetése konfokalis mikroszképpal; (iv) A sejtbe jutds mechanizmusanak vizsgalata.

12:45-12:55 Uray Katalin ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatécsoport
(uray@chem.elte.hu):

IgG Fc peptidek és peptidkimérak szintézise autoimmun betegségek kezelése céljabdl

Az  autoimmun  betegségekre (rheumatoid arthritis,
szisztémds lupus eritematézusz, diabetes mellitus, stb)
jellemz6, hogy az immunrendszer a sajat szovetek, szervek
ellen fordul, ezek ellen tgynevezett autoantitesteket termel.
Az autoantitestek a sajat fehérjéhez val6é kot6dés utan az Fc
gamma receptorokhoz val6 kotédés utjan fejtik ki karos
hatdsukat; egy lehet6ség ennek megakadalyozasira az
autoantitestek specifikus gatldsa. Ehhez meg kell ismerni az
ellenanyag - Fc receptor kolcsonhatast.

Célunk az Fc receptorhoz hatékonyan kot6dé peptidek
szintézise. Olyan  peptidkonstrukciokat terveziink,
amelyekben a fehérje szekvencidlisan tavoli, de térben kozeli
szakaszait osszekapcsoljuk, és ezaltal utdnozzuk az antitest -

receptor kapcsolddast.
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12:55-13:05 Ivan Béla, Szerves Kémiai Tanszék és Polimer Kémiai és
Anyagtudomanyi Osztaly, MTA Kémiai Kutatokdzpont, Anyag- és Kdrnyezetkémiai
Intézet (bi@chemres.hu):

Kilonleges tulajdonsagd Gj makromolekularis anyagok mint a XXI. szadzad ipari
forradalmanak alapanyagai: nanotechnoldgiaktél és a nanoméretli, katalizalo
nemesfémektol az intelligens gydgyszerleadasig és a génsebészetig

- -

Szamitégépes chipek nem léteznének
uagynevezett ,fotoreziszt” polimerek
nélkiil, kontakt lencsék, eldobhat6 pe-
lenkdk és intim Dbetétek polimer
hidrogélek nélkiil, tintapatron festékek
és kornyezetbarat tisztitészerek amfifil
blokk-kopolimerek  nélkil, higany-
mentes fogszinti fogtomdanyagok meg-
- felels tulajdonsagu polimerek nélkiil
stb. stb... Az Gj tipust, szerkezet(i és tulajdonsagu, egyuttal Gjabb és Gjabb felhasznalasi le-
het6ségeket kinal6 polimerek kutatdsa - mint az el6ttiink all6 szdzad ipari forradalma egyik
legfontosabb anyagcsaladja - irdnt vildgszerte rendkiviil nagy az érdekl6dés. Ilyen irdnyokba
mutaté tudomanyos didkkori témakkal lehet foglalkozni egy fiatalokbol allo sikeres csapat-
ban: (1) Gj funkciés makromolekuldk, (2) 4j hiperelagazasos polimerek, (3) Gj tipusu csillag
polimerek, (4) nanoszerkezetti ,kaméleon” polimer kotérhalok, (5) szabalyozott és késlelte-
tett gyogyszerleadasra képes 1j tipusa polimer matrixok, (6) szintetikus polimer hordozok a
génsebészetben (DNS és RNS poliplexek), (7) 4j makromolekuladris nanohibridek
(nanokatalizatorok, protonvezet filmek {izemanyagcelldkhoz, fényérzékeny nanohibridek
napfényelemekhez, antibakteridlis anyagok stb.), (8) intelligens polimerek, (9) polimerek
analizise multidetektoros gélpermedaciés kromatografiaval, (10) ,zold” polimer kémia, (11)
polimerek és mtianyagok kornyezetileg elényos kémiai atalakitdsai és lebontasa, (12) a kémia
oktatasdban alkalmazhat6 1Gj polimer kémiai demonstréciés kisérletek kidolgozasa stb.
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