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A Debreceni Egyetem Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola
képzési programja és kutatasi teriiletei

A Magyar Képesitési Keretrendszer

Az MKKS8 szint (Munkahelyi Képességek Kovetelményszint 8) a Magyar Képesitési
Keretrendszer (MKKR) egyik legmagasabb szintje, amely jellemzden a doktori fokozathoz
vagy azzal egyenértékii tudomanyos, illetve miivészeti teljesitményhez kapcsolodik. Ez a szint
olyan tudast és készségeket ir le, amelyek tilmutatnak a mesterképzésen: az adott szakteriilet
legtijabb és legmélyebb ismereteinek elsajatitasat, valamint azok 6nalld és kreativ alkalmazasat
koveteli meg.

Az MKKS szinthez tartozd6 kompetenciak koézé tartozik az Uj tudomanyos eredmények
1étrehozasa, a kutatas modszertani megalapozottsaga, a komplex problémamegoldas, valamint
az uj elméletek és megoldasok kidolgozasanak képessége. Ezen a szinten a szakember képes
onalléan ¢és vezetd szerepben hozzajarulni a tudomany, a technologia vagy a miivészet
fejlodéséhez, emellett nemzetkozi szinten is bekapcsolodhat szakmai diskurzusokba.

Roviden: az MKKS szint az 6nalld, innovativ, feleldsségteljes €s nemzetkozileg elismert
szakmai-kutatoi tevékenység szintje.

Bevezetés

A modern értelemben vett kémiai kutatasok kilenc évtizedre tekintenek vissza Debrecenben. A
Debreceni Egyetem kiilonb6z6 karain miikodé kémiai tanszékek és az akadémiai
kutatocsoport(0k) a tudomanyag legaktualisabb és legizgalmasabb kérdéseit vizsgaljak.
Nemzetkdzileg is szdmontartott eredmények sziilettek tobb teriileten, példaul a nemlineéris
kémiai dinamika, a vizes kozegli fémorganikus katalizis, redoxi reakciok kinetikdja, az
aminosavak és peptidek fémkomplexei, bioldgiailag aktiv és gyogyaszatilag alkalmazhato
fémkomplexek, a természetes szerves vegyiiletek (alkaloidok, antibiotikumok, flavonoidok, és
szénhidratok) és szintetikus szarmazékaik, kiillonféle enzimek hatdsmechanizmusa, és a
kationos polimerizacié kutatasaban. JelentGsek a szerkezeti kémia, szerkezeti bioldgia és a
kornyezeti miiszeres analitika modszereinek fejlesztésére iranyulo kutatdsok is.

A ,,Kémia” doktori program, 1993-tol 2000-ig

Az 1993-ban tortént akkreditaciot kovetden a Kossuth Lajos Tudomanyegyetem, majd késobb
a Debreceni Egyetem doktori (PhD) cimet adomanyozhatott a kémia tudomanyaboél. A ,, Kémia”
doktori program, melynek vezetdje 1993-1996 kozott Dr. Liptak Andras akadémikus, egyetemi
tanar, 1997-t61 pedig Dr. Jo6 Ferenc akadémikus, egyetemi tanar volt, a kovetkezd
alprogramokat foglalta magéba:

K/1  Reakciokinetika és katalizis (Vezet6: Dr. Beck Mihaly, Dr. Jod Ferenc)

K/2  Koordinacios kémia (Vezetd: Dr. Briicher Ernd)

K/3  Kornyezeti és miiszeres analitikai kémia (Vezet6: Dr. Papp Lajos, Dr. Posta Jozsef)

K/4  Makromolekularis és feliileti kémia (Vezetd: Dr. Zsuga Miklos)

K/5  Szénhidrattartalmua természetes és szintetikus anyagok kémiaja, biokémiaja és
szerkezetvizsgalata (Vezet6: Dr. Sztaricskai Ferenc)

K/6  Természetes eredetii heterociklusok és analdgjaik szintézise és szerkezetvizsgalata
(Vezet6: Dr. Antus Sandor)
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A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola, 2000-t61 2013-ig

A Magyar Akkreditacios Bizottsag dontésével 2000 6szétdl akkreditaciot nyert a Debreceni
Egyetem Kémia Doktori Iskolaja. Az Iskola vezetdje 2009-ig Dr. Jo6 Ferenc akadémikus,
egyetemi tanar volt, 2009 szeptemberétdl pedig Dr. Gaspar Vilmos egyetemi tanar iranyitotta
a Doktori Iskola Tandcs munkajat. A Doktori Iskola a kordbbi doktori program felépitésének
megfelelden, am megujult személyi bazison kezdte meg miikodését. Ennek megfeleléen 2000-
t61 2013-ig a Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola hat Program egyiitteseként miikodott.

K/1  Reakciokinetika és katalizis (Vezetd: Dr. Jod Ferenc)
K/2  Koordinacios kémia (Vezet6: Dr. Sovago Imre)
K/3  Kornyezeti és miiszeres analitikai kémia (Vezetd: Dr. Posta Jozsef, Dr. Fabian Istvan)
K/4  Makromolekularis és feliileti kémia (Vezet6: Dr. Zsuga Miklos, Dr. Kéki Sandor)
K/5  Szénhidratok kémidja és biokémiaja
(Vezetd: Dr. Sztaricskai Ferenc, Dr. Herczeg Pal, Dr. Somsak Laszl6)
K/6  Természetes eredetii heterociklusok és analdgjaik szintézise és szerkezetvizsgalata
(Vezetd: Dr. Antus Sandor)

A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola, 2013-t61 2024-ig

A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola Tandcsa 2013. marcius 13-i hatarozatdnak megfelelen
a képzés hatékonysaganak novelése érdekében és figyelembe véve a személyi feltételekben
idékozben bekdvetkezett valtozasokat, a K/2 és K/3, illetve K/5 és K/6 képzési programokat
Osszevonta. Az 4talakitds nem érintette a doktori hallgatok statuszat, képzési programjat, és
valtozatlan maradt a tantargyi struktura ill. annak dokumentacidja a Neptunban is. A
valtoztatasokat a 2013/14. tanévben vezettilk be. A Doktori Iskola vezetdje 2016. juniusatol
2023. aprilisaig Dr. Kovér Katalin akadémikus, egyetemi tanar volt. 2023. aprilisatol a Doktori
Iskola vezetdje Dr. Fabian Istvan egyetemi tanar.

K/1  Reakciokinetika és katalizis (Vezetd: Dr. Joo Ferenc)

K/2  Koordinacios és analitikai kémia (Vezet6: Dr. Fabian Istvan)

K/4  Makromolekularis és feliileti kémia (Vezet6: Dr. Kéki Sandor)

K/5  Szénhidratok és heterociklusok kémiaja és kémiai biologiaja
(Vezetd: Dr. Somsak Laszlo)

A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola, 2024-t6] napjainkig

A Kémial Tudomanyok Doktori Iskola tanacsanak a javaslatara a 2024. januar 16-an tartott
torzstaggytilés elfogadta a doktori iskola programjainak 0j felosztasat és az qj
programvezetOkre tett javaslatat. Az atalakitds nem érintette a doktori hallgatok statuszat,
képzési programjat, és valtozatlan maradt a tantargyi struktara ill. annak dokumentacidja a
Neptunban is.

Az uj felosztast 2024. februar 01-t6l vezettiik be.

A Doktori Iskola vezetdje 2025. augusztus 1-t6l Dr. Kurtan Tibor egyetemi tanar.

K/1  Reakciomechanizmusok ¢és katalizis (Vezet6: Dr. Fabian Istvan)

K/2  Koordinacios kémia (Vezetd: Dr. Tircsé Gyula)

K/3  Analitikai kémia (Vezetd: Dr. Gaspar Attila)

K/4  Makromolekularis és feliileti kémia (Vezetd: Dr. Kéki Sandor)

K/5  Szénhidratok és heterociklusok kémidaja és kémiai biologiaja  (Vezetd: Dr. Kurtan
Tibor)
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A kovetkezokben a jelenallapotnak megfeleléen bemutatjuk az egyes programokat,
tevékenységi koriiket és kutatasi témaikat.

K/1  Reakciomechanizmusok és katalizis (Vezeto: Dr. Fabian Istvan)

A programban résztvevo oktatok:

Bazsa Gyorgy; Bényei Attila; Czégéni Csilla Enikd; Dudas Zoltdn; Fabidn Istvan; Forgacs
Attila; Horvath Henrietta; Holloczki Oldamur; Joo Ferenc; Kalmar Jozsef; Katho Agnes; Len
Adél; Lihi Norbert; May Nora; Papp Gabor; Szabd Maria; Toth Zoltan; Udvardy Antal

Kutatasi témak

Fémorganikus katalizis vizes kozegben és alkalmazésa szerves kémiai szintézisekben.
Katalitikus oldatreakciok mechanizmusa. Osszetett kinetik4ju redoxi reakciok mechanizmusa.
Funkcionalizalt aerogélek szintézise és jellemzése. Molekularis katalizatorok heterogenizalasa.
Szilard  fazisi  reakciok.  Rontgendiffrakciés — szerkezetvizsgalat  alkalmazasa a
szupramolekularis kémidban. Szerkezet-meghatarozas pordiffrakcios adatokbol. Gyogyszer-
hatéanyagok polimorfizmusanak vizsgalata. Szamitogépes molekulamodellezés.

A Doktori Program leirasa

A program a nagy hagyomanyu reakciokinetikai, valamint anyagtudomanyi kutatasok
eredményeire épiil.

A homogén katalizis kutatdsok terén vizsgéljuk a vizes kozegli fémorganikus katalizis feltételeit
¢s alkalmazasait (pl. hidrogénezés, deuterdlas, redoxizomerizicio, szén-szén
keresztkapcsolasok), tovabba a szén-dioxid és a nitrogén-oxid homogénkatalitikus atalakitésait.
Oldhato katalizatorként elsésorban tercier foszfin, N-heterociklusos karbén és hidrogénezett
szalén (szalan) ligandumokat tartalmazo platinafém-komplexeket alkalmazunk, melyek
szintézise ¢és jellemzése alapvetd jelentdségli kutatasainkban. Stabilizalt fémkolloidokat
allitunk eld és tanulmanyozzuk azok felhaszndlasat vizes kdzegben is hatékony hidrogénezd
katalizatorokként. Mikrofluidikai elven miik6dd hidrogénezd reaktor, tovabba a mikrohullamt
aktivalas alkalmazasaval keressiik 0 tipusu szerves szintézisek lehetdségeit. A szilard fazisu
reakcidkat elsésorban Uj ligandumok és katalitikusan aktiv fémkomplexek eldallitasara,
valamint ismert katalizatorok egyszeri €és gyors eldallitasi modszereinek kidolgozasara
alkalmazzuk. Az eredmények alapjan ) kémiai hidrogéntarolasra alkalmas reakciorendszereket
fejlesztiink ki. Bolygdmiives- és vibracids-golyds malmok felhasznalasaval sztenderdizalt
Orlési programokat dolgozunk ki mechanokémiai reakciokhoz.

Az Osszetett kinetikdji redoxireakciok mechanizmuskutatdsa soran a kovetkezd témakoroket
tanulmanyozzuk: a klor, a kén(IV), az oxiklor és peroxo vegytiletek, valamint a reaktiv oxigén
gyokok (ROS) redoxireakcioi; szubsztitualt 1,10-fenantrolin- N-oxidok szintézise, jellemzése
¢s koordindcios kémiaja; az O2 aktivalasa; a ROS-ok koncentracigjat szabalyozo
metalloenzimek modellezése. A kutatdsok sordn i) azonositjuk és jellemezziik a reaktiv
koztitermékeket; ii) részleteiben feltarjuk a reakcidrendszerek kinetikai sajatsdgait é€s
meghatdrozzuk az egyes lépésekre a sebességi egyenletet; iii) azonositjuk a dominans
reakcidutakat; iv) feltarjuk az egymassal versengd reakcioutak kozotti kinetikai csatolasokat;
v) az Osszes kisérleti adat egyiittes kiértékelésével részletes modelleket dolgozunk ki a kinetikai

és sztochiometriai sajatsagok értelmezésére. Az eredmények hasznosulhatnak az emlitett
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vegyiiletek gyakorlati alkalmazésai — kornyezeti kémia, ivo- és szennyvizkezelés, sziirke vizek
ujrahasznositasa, fertdtlenités, fehérités, nagy hatékonysagu ipari oxidécios eljarasok stb. —
soran, illetve lehetdvé teszik kiilonb6z6 in vivo redoxifolyamatok kémiai hatterének megértését
is.

Az aerogélek kutatdsa sordn optimalizalt modszereket dolgozunk ki olyan nagyporozitasu
anyagok szintézisére, melyek alkalmasak tobbek kozott a kovetkezd alkalmazasok
megvaldsitasara: toxikus fémionok eltavolitasa vizbdl és levegdbdl; specidlis az
trtechnologidban is alkalmazhatdo hdszigeteld rendszerek Iétrehozasa; nagyhatékonysagu
heterogén katalizator rendszerek kialakitdsa; mesterséges aktiv csontpotlds; 1j
gyogyszerhordozok kifejlesztése, enzimek immobilizalasa; fotokatalitikus aerogél hibrid
rendszerek eldallitasa. Részletesen tanulmanyozzuk az aerogélek Osszetétele, szerkezete és
kiilonboz6 fizikai és kémiai sajatsagai kozotti Osszefiiggéseket. Az eredmények alapjan
lehetdség nyilik specialis tulajdonsagu 1) funkcionalizalt anyagok tervezésére €s eldallitasara.

Szorosan csatlakozik az emlitett kutatasi teriiletekhez az eldallitott ) vegyiiletek, heterogén
katalizatorok és aerogélek szerkezetvizsgdlata. Ehhez egykristily rontgendiffrakcios
szerkezetvizsgalati moddszert alkalmazunk. A szilard halmazallapoti  anyagok
tanulmanyozasanak a tovabbi teriiletei: szupramolekularis kémia, szerkezet-meghatarozas
pordiffrakcios adatokbol, és a gyogyszer-hatdoanyagok polimorfizmusanak vizsgalata.

A programhoz tartozd valamennyi kutatasi teriileten a kisérleti adatok alatdmasztisara
kiterjedten alkalmazzuk a szadmitasos kémia moddszereit is. Emellett szamitogépes
molekulamodellezési modszerekkel vizsgédljuk a nanomilanyagok kornyezetre és emberi
egészségre gyakorolt hatdsat. Ezek a kutatasok hozzajarulnak annak megértéséhez, hogy a
nanomilanyagok milyen kdlcsonhatasba 1épnek a biomolekulakkal és hogyan valtoztatjak meg
a fehérjék masodlagos szerkezetét, illetve a sejtmembranok struktirajat. Az eredményeket
felhasznalva tisztazni kivanjuk, hogy az emlitett kdlcsonhatasok milyen modon jarulhatnak
hozza kiilonb6z6 neurodegenerativ betegségek kialakuldsdhoz.

A KémiaiTudoményok Doktori Iskola Tanacsanak dontése értelmében ezen a programon beliil
folynak a kémia alap-, kozép- és felsdfokt oktatasanak didaktikai kérdéseivel foglalkozo
kutatasok. Kiterjedt elemzésekkel vizsgaljuk az oktatas szerepét az ifjusag, illetve a felndtt
lakossag kémiai ismereteinek, szemléletmodjanak kialakitasaban, a szakember-utdnpodtlas
biztositasaban. Altaldnos és kozépiskolas tanulok korében rendszeres felméréseket végziink a
fogalmi fejlédést meghatarozo tényezok (tankonyv, tanitasi modszer, hétkdznapi tapasztalatok
stb.) hatadsanak és szerepének megismerésére. Célunk a tanulokat leginkabb jellemzd
tudéasszerkezet feltarasa a tudastérelmeélet és a szdasszocidcios modszerek felhasznalasaval.

Doktori kurzusok:

Bényei Attila: Rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalat

Czégéni Csilla Enikd: A homogén fémorganikus katalizis alkalmazasa
Fébian Istvan, Szabd Maria: Gyorsreakciok kinetikaja

Holloczki Oldamur: Valogatott fejezetek az elméleti kémiabol

Papp Géabor: Komplexkatalizalt szerves szintézisek

Kalmar Jozsef: Halado kemometria

Nagy Péter: Redox kémia bioldgiai rendszerekben

Udvardy Antal: Mechanokémiai szintézisek
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K/2  Koordinaciés kémia (Vezeté: Dr. Tircsé Gyula)

A programban résztvevé oktatok:

Baranyai Zsolt; Briicher Erné; Bugly6 Péter; Doka Eva; Farkas Etelka; Garda Zoltan; Mason
Nigel John; Kallay Csilla; Kalman Ferenc Krisztian; Nagy Péter; Sévago6 Imre; Szikra Dezso;
Tircso Gyula; Toth Imre; Varnagy Katalin

Kutatasi témak

Koordinéaciés kémiai kutatasok bioszervetlen kémiai témakorokben. Orvosdiagnosztikai
vizsgédlatokban  fontos lantanoiddk  komplexei oxigén- €s nitrogéndonor
polifunkciésligandumokkal. Elemorganikus kémia. Osszetett kinetikaju redoxi reakciok
mechanizmusa. Funkcionalizalt aerogélek. Sziirkevizek wjrahasznositasa. Kornyezetanalitika
Uj kapcsolt technikéds miiszeres modszerekkel. A mikrofluidika analitikai kémiai alkalmazasai.
Kornyezetszennyez6k  meghatdrozdsa (human)biologiai és  kornyezeti  mintdkban.
Nagyhatékonysagli mintabeviteli modszerek az atomspektroszkdpidban. Elemspecidcios
modszerek.

A Doktori Program leirasa

A program két korabbi doktori program (koordinacios kémia, valamint kdrnyezeti €s miiszeres
analitikai kémia) Osszevondsaval jott létre. Az egyes kutatasi teriiletek tobb szalon
kapcsolodnak egyméshoz, az egyes kutatdcsoportok altal iizemeltetett laboratoriumok egymast
kiegészitve €s erdsitve Osszetett tudomanyos programok megvalositasat teszik lehetové.

A program keretében folyo koordinacids kémiai kutatasok legnagyobb teriiletét a bioszervetlen
kémiai indittatast témakorok alkotjak. Ezen beliil az egyik legkiterjedtebb kutatasi teriilet a
létfontossagi nyomelemek (Fe, Cu, Zn, Ni, Co, Mn, Mo) aminosavakkal, peptidekkel és
szarmazékaikkal alkotott komplexeinek egyensulyi és szerkezeti (UV-Vis, CD, ESR, NMR,
MS) vizsgalata, amelyek els6dleges célja a fémionok és a neurodegenerativ elvaltozasok
kozotti lehetséges Osszefiiggések feltarasa. A vizsgalt ligandumok egy masik fontos csoportjat
a hidroxamsavak és szarmazékaik képviselik és az elért eredmények mind a metalloenzimek
modellezését, mind az enzimreakciok gatlasdnak megértését eldsegithetik. Az enzimek
szerkezeti ¢és funkciondlis modelljeinek kialakitasdhoz a ligandumok ¢és komplexek
elektrokémiai sajatsagainak részletes tanulmanyozasara is sor keriil. A bioaktiv, félszendvics
Ru-hidroxamatkomplexek eldallitasa €s szerkezeti jellemzése komoly perspektivakat nyit 1)
human-gyogyaszati alkalmazasok kidolgozasaban.

A bioszervetlen kémiai kutatdsok masik nagy teriilete egyes toxikus elemek (pl. Pb, Pd, Ce, Al,
Ga, Tl stb.) és az orvosdiagnosztikai vizsgalatokban fontos fémek (pl. Gd, Tm, Yb, Mn stb.)
oxigén- ¢és nitrogéndonor polifunkcionalis ligandumokkal alkotott komplexeinek
termodinamikai, kinetikai és szerkezeti jellemzése. A lehetséges ligandumok kore magaba
foglalja az aminofoszfonatokat ¢és foszfinatokat, valamint a kiilonb6zd funkcionalizalt
makrociklusos poliaza-polikarboxilatokat. A program része 0ij komplexképzOk szintézise,
kivalasztott képviseldik kovalens kotéssel aerogél hordozohoz rogzitése, ) aerogél kompozitok
eldallitasa, és a kapott 1 anyagok koordindcios kémiai, analitikai, kromatografids és
orvosbiologiai tulajdonsagainak, felhasznalési lehetdségeinek vizsgalata.
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A program részét képezi a fém-fém kotést (Pt-Tl, Pd-TI, Pt-Sn) tartalmaz6 komplexek és
Mo(VI)-peroxo vegyiiletek eldallitasa, szerkezetiik és képz6dési kinetikajuk meghatarozasa,
illetve az 0j anyagok optikai, elektromos vezetési és magneses tulajdonsagainak jellemzése.
Ezen témakorhoz kapcsolodva a multinuklearis 1D és 2D NMR technika alkalmazasa jo
lehetOséget teremt a fémkomplexek intermolekularis ligandumcsere és intra-molekularis
izomerizacios folyamatainak vizsgalatara.

Az elemorganikus kémia teriiletén olyan szelektiv fémorganikus szintézismodszerek
kifejlesztése a cél, amelyek semleges vizes kozegben is miikodoképesek. A fémionok és a
ligandumok megfelel6 valasztasaval funkcids csoportok szelektiv redukciojat, szén-szén kotés
kialakitasat, valamint természetes eredetii, bioldgiailag aktiv molekuldk atalakitasat lehet
megvalositani.

A program keretébe tartozik a kornyezeti kémiai szempontbdl fontos dsszetett kinetikaji redoxi
reakciok (klor-oxidok, 6zon, kén(IV) stb.) részletes mechanizmuséanak feltarasa is. Ezen beliil
alapvetd cél a reakcidok fobb torvényszeriségeinek és sztochiometridjanak megismerése, a
képz6dd koztitermékek gyorskinetikai modszerekkel torténd azonositdsa, jellemzése és a
helyes kinetikai modellek megalkotdsa. Végsé soron olyan kinetikai modellek kidolgozésara
keriil sor, amelyek jol hasznosithatok az emlitett vegyiiletek gyakorlati alkalmazasai —
vizkezelés, sziirke vizek Gjrahasznositasa, ferttlenités, fehérités, nagy hatékonysagu oxidacios
eljarasok stb. — soran. Az eredmények lehetdvé teszik kiilonbdzd in vivo redoxifolyamatok
kémiai hatterének megértését is.

Az aerogélek funkcionalizalasanak célja olyan nagyporozitasu rendszerek 1étrehozéasa, melyek
alkalmasak tobbek kozott a kovetkezds specidlis alkalmazasok megvalositasara: toxikus
fémionok eltavolitasa vizbdl és levegdbdl; nagyhatékonysagu heterogén katalizator rendszerek
kialakitasa; mesterséges aktiv csontpotlas; 1) gyodgyszerhordozok kifejlesztése, enzimek
immobilizalasa; fotokatalitikus aerogél hibrid rendszerek eldallitasa.

A kornyezetanalitika témakdrében gdz, folyadék és szilard alkotok Osszetételének és
kolcsonhatasainak vizsgéalata i) nyomelemanalitikai, elvalasztastechnikai és kapcsolt technikas
miszeres analitikai moddszerekkel. E vizsgéalatok természetes és antropogén eredetii
kornyezetszennyez6k, valamint gydgyszerhatdbanyagok ¢&s metabolitjaik meghatarozasat
célozzak biologiai, huménbioldgiai és kdrnyezeti mintdkban. A kutatdsok sordn a mintdk
esszencialis, illetve toxikus nyomelemtartalménak, valamint kis koncentraciokban is
potencidlisan biologiai hatasu szerves komponenseinek analizisére kertil sor. A vizsgéalatok
kiterjednek ivoviz, felszini és tengerviz, levegOben levd szélloporok ¢és gazalkotok,
talajextraktumok, folyami, tavi és lapi iiledékek, vérszérum, vér, vizelet, testszovetek, haj,
madartoll, ¢lelmiszerek, dohany, dohanyhamu, gyogyszerek, gydgyhatasa készitmények stb.
elemzésére. Példaként emlithetd a szelén, mint stressz, ill. infarktus kivédd species(-ek)
kutatasa, az ismeretlen szivhaldlokok és a nyomelemhaztartas kozotti kapcesolat vizsgalata.
Humaénbiologiai szempontbol jelentdséggel bir a hormonhéztartdst megvaltoztato
komponensek, az tUgynevezett EDC anyagok (endocrine desrupting chemicals)
meghatarozasdra alkalmas analitikai moddszerek fejlesztése. A kornyezetanalitika kiilon
tertiletének tekinthetd a folyami lapi és tavi liledékek széleskorti rétegvizsgalata, mely adatok
segitségével torténetileg rekonstrudlni lehet a teriilet kornyezeti allapotanak multbeli
valtozésait.
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A kutatdsok korébe tartozik nagyhatékonysdgi mintabeviteli modszerek kidolgozasa és
optimaléasa az analitikai atomspektroszkopidban. E témakorben az impulzus, a flow injection
(FIA) mintabevitel, a hidraulikus nagynyomast porlasztas (HHPN), az elektrotermikus
elparologtatas (ETV), a hideggéz (CV) és hidridtechnikds (HG) mintabeviteli mddszerek
tanulmanyozasa és alkalmazasa szerepel. A modszerfejlesztések egy masik teriilete az dsszetett
matrixokban nyomnyi mennyiségben jelenlévd szerves komponensek analiziséhez sziikséges
mintaelokészitési eljarasok (szeparalads, dusitas), illetve kapcsolt technikakkal (GC/MS,
LC/MS) torténd meghatarozasi modszerek kidolgozasa.

Uj analitikai teriiletnek szamit a kornyezet- és nyomelemanalitikdban az elemspeciacios
meghatarozasa mellett kornyezeti ¢és bioldgiai mintak esetén megfeleldé modszerek
kidolgozasara keriil sor az adott nyomelem eltéré vegyértékli és kotésallapotu formainak
elvalasztasara és az egyes formak nagyérzékenységii on-line vagy off-line detektalasara. GC,
HPLC ¢és kapillaris elektroforézis (CE), valamint elektrotermikus elparologtatas (ETV)
elvalasztd moddszerek nagy érzékenységli elemszelektiv detektorokkal: FAAS, GFAAS
ICP/AES és ICP/MS modszerekkel kombindlva higany, 6lom, arzén, krom stb. speciacios
analizisét teszik lehetové kiilonb6zo eredetii mintakban.

Intenziv kutatdsok folynak a kapillaris elektroforézis altalanos és bioanalitikai alkalmazasaival
kapcsolatban is. E munka célja a mintabeviteli modszerek tokéletesitése, az elvalasztasi
modszerek hatékonysaganak novelése és a fehérjék emésztése soran kapott mintak analizisével
kapcsolatos kérdések tisztazasa. Nagy érzékenységli modszerek kidolgozasara keriil sor a
kapcsolt CE/MS modszer segitségével.

A mikrofluidikai kutatasok elsédleges célja olyan analitikai rendszerek kialakitasa, melyek a
lab-on-a-chip koncepcié mentén alkalmasak komplex analitikai kémiai modszerek kornyezeti,
biologiai mintdkban gyors és megbizhato analizisére.

Doktori kurzusok

Buglyo Péter: Elem- és fémorganikus kémia

Kalman Ferenc Krisztian, Lihi Norbert: Koordinacids kémia
Tircso Gyula: Makrociklusos komplexek kémidja

Vérnagy Katalin: Bioszervetlen kémia

K/3  Analitikai kémia (Vezet6: Dr. Gaspar Attila)

A programban résztvevo oktatok:
Baranyai Edina; Bodnar I1diko; Braun Mihaly; Gaspar Attila; Huszank Rébert; Juhasz Zoltan;
Kertész Zsofia; Posta Jozsef: Pokoraczkiné Andrasi Melinda

Kutatasi témak

Analitikai és kornyezetanalitika modszerek kifejlesztése ¢és alkalmazasa elsésorban
gyogyszerészeti,  klinikai,  orvosdiagnosztikai, = proteomikai,  élelmiszeripari  és
kornyezetvizsgalati teriileteken. Kiilonbozd spektrometrids (elsdsorban tomeg-, atom ¢és
rontgenspektrometrids) ¢€s elvalasztastechnikai (kromatogréafia, elektroforézis) modszerek
kifejlesztése, kapcsoldsa ¢és alkalmazdsa. Ionnyaldb-analitika. Kornyezetszennyezdk
meghatarozasa (human)biologiai és kornyezeti mintakban. Légkori aeroszolok vizsgalata.
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Elemspeciacios modszerek. A mikrofluidika analitikai kémiai alkalmazasai, lab-on-a-chip
rendszerek kidolgozasa és alkalmazasa. Szerkezetvizsgalati modszerek kifejlesztése.

A Doktori Program leirasa

Intenziv kutatdsok folynak a kapillaris elektroforézis altalanos, bioanalitikai és proteomikai
alkalmazasai teriiletén. Ezeknél a vizsgdlatokndl a komponensek nagyhatékonysagi
elvalasztasat kovetdéen azok érzékeny detektalasara, illetve a komponensek (foleg
gyogyszervegyliletek, fehérjék, monoklondlis antitestek) szerkezetének felderitésére tandem
tomegspektrometriat alkalmaznak. A vizsgalatoknal kiilon hangsulyt kapnak a fehérjék
poszttranszlacios modosulatainak meghatarozasai. A biologikumok (biotechnoldgiai uton
eldallitott, makromolekuldkat hatdéanyagként tartalmazéd gyogyszerek) nagy hatékonysagu,
kevesebb mellékhatasokkal bird korszerli gyogyszeres terapiat nyujtanak. A gyogyszerkutatas
minden egyes fazisat analitikai vizsgalatok kisérik végig.

A kornyezetanalitika témakorében géz, folyadék és szilard alkotok Osszetételének ¢&s
kolcsonhatasainak vizsgalata 4j nyomelemanalitikai, elvalasztastechnikai és kapcsolt technikés
miszeres analitikai modszerekkel. E vizsgédlatok természetes és antropogén eredetii
kornyezetszennyezOk, valamint gyodgyszerhatdanyagok ¢€s metabolitjaik meghatarozasat
célozzék bioldgiai, humanbiologiai és kdrnyezeti mintdkban. A kutatdsok soran a mintak
esszencialis, illetve toxikus nyomelemtartalméanak, valamint kis koncentracidkban is
potencialisan bioldgiai hatasii szerves komponenseinek analizisére keriil sor. A vizsgalatok
kiterjednek ivoviz, felszini és tengerviz, sziirkeviz, leveg6ben levd aeroszolok, szalloporok és
gazalkotok, talajextraktumok, folyami, tavi és lapi iiledékek, vérszérum, vér, vizelet,
testszovetek, haj, madartoll, élelmiszerek, dohany, dohdnyhamu, gyogyszerek, gydgyhatast
készitmények stb. elemzésére. Példaként emlithetd a szelén, mint stressz, ill. infarktus kivédd
species(-ek) kutatasa, az ismeretlen szivhalalokok és a nyomelemhaztartas kozotti kapcsolat
vizsgalata. Humanbioldgiai szempontbdl jelentdséggel bir a hormonhéztartast megvaltoztatd
komponensek, az tUgynevezett EDC anyagok (endocrine desrupting chemicals)
meghatdrozasara alkalmas analitikai modszerek fejlesztése. A koOrnyezetanalitika kiilon
tertiletének tekinthetd a folyami lapi és tavi liledékek széleskorii rétegvizsgalata, mely adatok
segitségével torténetileg rekonstrudlni lehet a terlilet kornyezeti allapotdnak multbeli
valtozasait. Az utobbi idokben régionkban torténd nagyaranyl iparositas (pl. akkumulator-,
gépjarmiigyartas, gyogyszeripar) kiilondsen fontossa valt a kornyezeti monitorozasra alkalmas
bioindikatorok (pl. mézek, tiledékek, novények) bevezetése és alkalmazasa.

A kutatdsok korébe tartozik nagyhatékonysdgii mintabeviteli modszerek kidolgozasa és
optimalasa az atom- €s tomegspektroszkopiaban. E témakdrben az impulzus, a flow injection
(FIA) mintabevitel, a hideggdz, hidridtechnikas és lézerablacidos mintabeviteli modszerek
tanulmanyozasa ¢€s alkalmazésa szerepel. A modszerfejlesztések egy masik teriilete az §sszetett
matrixokban nyomnyi mennyiségben jelenlévé szerves komponensek analiziséhez sziikséges
mintaelOkészitési eljarasok (szeparalds, dusitas), illetve kapcsolt technikdkkal (GC/MS,
LC/MS, CE/MS) torténd meghatarozasi modszerek kidolgozasa.

Fontos analitikai teriiletnek szamit a kornyezet- és nyomelemanalitikdban az elemspeciacios
meghatdrozdsa mellett kornyezeti és bioldgiai mintdk esetén megfeleld moddszerek
kidolgozasara keriil sor az adott nyomelem eltéré vegyértékii €s kotésallapotu formainak
elvalasztasara és az egyes formak nagyérzékenységii on-line vagy off-line detektalasara. GC,
HPLC ¢és kapillaris elektroforézis (CE), valamint elektrotermikus elparologtatas (ETV)
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elvalasztd modszerek nagy érzékenységli elemszelektiv detektorokkal: FAAS, GFAAS
ICP/AES ¢és ICP/MS modszerekkel kombindlva higany, 6lom, arzén, krom stb. speciacios
analizisét teszik lehetdvé kiilonbozd eredetli mintdkban.

A mikrofluidikai kutatasok elsddleges célja olyan analitikai rendszerek kialakitasa, melyek a
lab-on-a-chip koncepcié mentén alkalmasak komplex analitikai kémiai modszerek kornyezeti,
biologiai mintakban gyors és megbizhatd analizisére.

Doktori kurzusok

Braun Mihaly: ICP MS

Gaspar Attila: Kapillaris zonaelektroforézis

Gaspar Attila: Mikrofluidika, lab-on-a-chip

Gyémant Gyongyi: Korszerli kromatografias eljarasok

Gyémant Gyongyi, Batta Gyula: Szénhidratok analitikdja és szerkezetvizsgalata
Kéki Sandor: Modern tomegspektrometrids modszerek

May Nora: Paramagneses fémkomplexek szerkezetvizsgalata elektronspin rezonancia
spektroszkopia segitségével

Nagy Lajos: Modern folyadékkromatografias eljarasok

Nagy Noémi: Radioanalitika ¢és alkalmazasa

Pokoraczkiné Andrasi Melinda: Gélelektroforézis

Posta Jozsef: Atomabszorpcios spektrometria

K/4  Makromolekularis és feliileti kémia (Vezeté6: Dr. Kéki Sandor)

A programban résztvevo oktatok: )
Banyai Istvan; Czifrak Katalin; Kéki Sandor; Kéri Monika; Kuki Akos; Lazar Istvan; M.
Nagy Noémi; Nagy Lajos; Nagy Tibor; Novak Levente; Sziics Zoltan; Vajda Nora; Zsuga
Miklos

Kutatasi témak:

Tervezett tulajdonsagl polimerek és kopolimerek szintézise. Fényemittald és alakemlékezd
polimerek eldallitisa. Természetes ¢és szintetikus polimerek jellemzése lagyionizéacios
tomegspektrometriaval. Hatarfeliileti reakciok vizsgélata agyagasvanyokon radioindikacidval.
Makromolekulas kolloidok és fém-komplexeik. Aerogélek és aerogél-nanokompozitok
szintézise és vizsgalata. Nagy- és kisfelbontasi NMR alkalmazéasa porozus anyagok ¢€s gélek
és szolok vizsgalatara.

A Doktori Program leirasa

Kutatasi témaink magukba foglaljak {j funkcionalis-, homo- €s kopolimerek eldallitasat és
polimeranalog reakciokkal torténd atalakitasat, tovabba tervezett szegmenshosszl, linearis és
csillag-alaku amfifilikuskopolimerek ¢€s polimer-halozatok eldallitasat, a fazisszeparacio
transzmisszios elektron mikroszkopos, kiilonbozé oldoszerekben pedig fényszoras-
fotometriaval vald vizsgalatat. A program soran a hallgatok az €l6 kationos polimerizacid
tanulmanyozasakor elsajatithatjak a dry-box technika alapjait. A z61d kémiat szem el6tt tartva
foglalkozunk: biologiailag részben lebonthatd, 0 termoplasztikus anyagok szintézisével,
reciklalt poliuretdnok felhasznalasaval, kendolaj és kendolajadalék tulajdonsagt szintetikus
makromolekuléris szénhidrogének eldallitasaval és vizsgalataval; biopolimerek szintézisével.
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A gyoégyadszathoz kapcsolodd témaink: nyljtott hatdsu és iranyitott hatdanyagleadasu
gyogyszerformak kialakitasa és a kioldodas vizsgélata; az igy kialakitott gydgyszerformak
mikro- és makroszerkezetének,a membranok viselkedésének, a diffuzidés és ozmotikus
viszonyok tanulmanyozasa; PAMAM dendrimerekoldatbeli szerkezetének és dinamikajanak
vizsgalata iranyitott és késleltetett hatdanyag-leadas szempontjabol; rosszul oldodéd
hatéanyagok biohasznosithatosaganak novelése; az eddig ismert modszerek mellett az
oldékonysag javitasanak uj lehetésége polimerek és hatdanyagok extrudalasaval; a keletkezd
»szilard oldatokban” a dermedés utan kialakulé molekularis diszperz rendszerek vizsgélata.
Tovabbi kutatési terlileteink: Aerogélek és aerogél-nanokompozitok szintézise és vizsgalata,
kiilonos tekintettel a kémiai, miiszaki, optikai és orvosbiologia felhasznalasokra. Uj
makrociklusos komplexképzok szintézise és vizsgalata.

Kiterjedt kutatasokat folytatunk tovabbé az intelligens polimer alapu rendszerek, tigymint
fényemittald és alakemlékezd tulajdonsagi vegyliletek, polimerek, illetve kompozitok
eldallitasa €s karakterizalasa teriiletén. Célunk olyan anyagok eldallitdsa, melyek kiilonb6z6
polaritast oldészerekben kiilonbozé hullimhosszusagu fényt emittalnak, azaz szolvatokrom
hatassal rendelkeznek. Ezt a tulajdonsagot hasznalhatjuk a mikrokornyezet (pl. biologiai),
polaritasanak meghatarozasara, illetve alkalmazhatésaguk kibdvitheték a molekularis
detektalas teriiletére is. Az alakemlékezd polimerek teriiletén témaink: poliuretan alapu
kémiailag térhaldsitott alakmemoria di €s triblokk-kopolimerek eléallitasa. Rugalmas blokként,
jol definidlt, €16 polimerizacidval eldallitott funkcionalis poliizobutilént és/vagy polietilén
oxidot épitiink be. A térhalos rendszerek mechanikai vizsgalata. Lehetdségek keresése biologiai
felhasznalasra és kompozitképzésre. Egymasba hatold egyik fazisaban térhalds (semi-IPN)
rendszerek alakemlékezd képességének vizsgdlata, pl. poliuretdn/epoxi (PU/EP) alaptiak;
erésitdanyagok bevitele a visszaalakulas soran fellepd eré novelése érdekében.

Analitikai jellegli kutatasaink természetes €s szintetikus polimerek modern lagyionizacids
tomegsprektrometrias modszerekkel torténd karakterizalasara iranyulnak.
Polimerek/kopolimerek tulajdonsdgai ¢és szerkezete kozotti Osszefliggések feltarasa
mesterséges intelligencia alkalmazasaval.

A makromolekulds kolloidokkal kapcsolatos kutatasok fobb célkitlizései a kovetkezok:
poliaminosav tipusi polimerek eldéllitasa és funkcionalizéldsa részleges hidrofobizalasa a
harmadlagos struktira modositasa céljabol; a keletkezett ligandumok jellemzése és oldatbeli
szerkezetének vizsgalata multinuklearis és multidimenziés NMR spektroszkopia segitségével;
a makromolekulds ligandumok fémkomplexeinek oldatbeli egyenstlyai, szerkezete ¢és
dinamikaja; a fémkomplexek alkalmazéasi lehetdségei kornyezetvédelmi, katalitikus és
gyogyaszati szempontbol.

A hatarfeliileti reakciok témakdrben elsdsorban radioindikécidés modszerrel vizsgaljuk a
novények szamara fontos mikroelemek, kornyezetszennyezd kationok, illetve radioaktiv
szennyezO ionok megkotddését agyagasvanyok feliiletén. Tanulményozzuk az agyagasvanyok
feliiletén lejatszodo katalitikus reakciok mechanizmusat.

Az oldatfazist NMR spektroszkopia harom aga alkalmas szilard anyagok gélek és szolok
vizsgélatara. NMR krioporozimetria segitségével mind lagy mind kemény pordzus anyagok
poérusmérete meghatarozhato, ha az 100 nm-nél kisebb. Doktori hallgatéink makromolekulas
kolloidok duzzadasat, szén nanorészecskék és szénalapu gélek pérusméretét tanulmanyozhatjak
ezzel a technikdval. Az NMR diffaziometria nagyobb porusméretek és porusszerkezetek
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vizsgélatanak egyik fontos eszkoze. Hallgatdoink megismerhetik ezen keresztiil a szilard
anyagok ¢és gélek szerkezetének és adszorpcids viselkedésének egy-egy aspektusat. A kis- és
nagyfelbontdsi  NMR relaxometria alkalmas kolloidok méretének ¢s dinamikéjanak
vizsgalatara. A jelentkezd doktori hallgatok szén nanorészecskéket, és polimerek hig oldatait
jellemezhetik ezzel a modszerrel. Itt Gj tavlatokat jelent a kvadrupolus NMR magok (>*Na, 170)
bevonasa.

A doktori iskolaban lehetdség nyilik a jovOben szilardfazisi NMR tanulasara is. A sziikséges
hardver kiépitése megtortént. Megkezdddnek a kisérletek a modszer bevonasara is a program
kinalataba.

Doktori kurzusok

Banyai Istvan: Relaxacios modszerek a kémiaban
Czifrak Katalin: Miianyagok

Kéki Sandor: Makromolekularis kémia

Kéki Sandor: Intelligens miianyagok

Kuki Akos: Vegyipari folyamatok szimulacioja

Kuki Akos: Dimenzi6analizis és hasonlosagelmélet
Nagy Lajos: Modern folyadékkromatografias eljarasok
Nagy Tibor: Modern tomegspektrometrias modszerek
Novak Levente: Biokolloid rendszerek

K/5 Szénhidratok és heterociklusok kémiaja és kémiai biologiaja (Vezeto: Dr.
Kurtan Tibor)

A programban résztvevo oktatok:
Bakai-Bereczki Ilona; Barna Teréz; Batta Gyula; Bokor Eva; Borbas Aniko; Csavas
Magdolna; Fekete Aniko; Fekete Erzsébet; Gyémant Gyongyi; Herczeg Mihaly; Herczegh
Pal; Juhasz Lasz16; Juhaszné Toth Eva; Karaffa Levente; Kerékgyartd Janos; Kiss Attila;
Konya Krisztina; Kurtan Tibor; Mandi Attila; Somsak Laszlo; Szildgyi Laszlo; Timari
Istvan; Vagvolgyiné Toth Marietta

Kutatasi témak:

Természetes szénhidrattartalmia  vegyiiletek ¢és lényegi alkotoelemeik  szintézise.
Glikomimetikumok ¢és enziminhibitorok tervezése €s szintézise. Glikoenzimek miikodési
mechanizmusainak tanulmanyozasa. Szénhidrat fehérje kolcsonhatasok vizsgalata modern
miszeres modszerekkel. Potencidlisan farmakolégiailag aktiv, kondenzalt, kiralis O- és O,N-
heterociklusok szintézise, szelektiv atalakitasaik és szerkezetvizsgalatuk. Domino gylirlizarasi
reakciok alkalmazasa 0j alapvazl, kondenzalt és spirociklusos bioaktiv heterociklusok
eléallitasara, melyek kondenzalt benzol és/vagy heteroaromas alegységet tartalmaznak.
Centralis és axialis kiralitaselemeket tartalmazo, benzol-kondenzalt homo- és heterodimer
heterociklusok sztereoszelektiv szintézise és farmakologiai vizsgalata. Kiroptikai és in silico

crcr

crer

A Doktori Program leirasa

Az ismert szerves vegyiletek tobb mint fele tekinthetd heterociklusnak, talnyomo
tobbségiikben a heteroatom nitrogén, kén és oxigén. A heterociklusos vegyiiletek szamos
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farmakologiailag jelentds, természetes eredetii vegyiiletcsalad — pl. flavonoidok, alkaloidok,
antibiotikumok — alapvazat adjak, és alapvetd szerepiik van az €16 szervezetekben lejatszodo
biokémiai folyamatokban is. A természetes eredetii és szintetikus gyogyszerhatdéanyagok és
agrokemikalidk nagy része tartalmaz legalabb egy heterociklust, melyek hatékony é&s
sztereoszelektiv kialakitdsa a szerves szintetikus kémia komoly kihivasa. A Fo6ldon a
legnagyobb tomegben ¢és legelterjedtebben eléforduld szénhidratok igen gyakran szintén
heterociklusokként jelennek meg. A szénhidratok tanulmanyozasa a funkcios csoportok és a
sztereogén centrumok nagy szama, illetve bioldgiai sajatsdgaik okan a szerves- és biokémia
tobbé-kevésbé elkiiloniilt teriilete, azonban az egyéb tudomanyteriiletekkel (pl. analitika,
orvosbiologia, anyagtudomanyok) vald kolcsonds egymdsra hatds miatt ma mar 6nallo
szénhidrattudomanyrol is beszélhetiink.

A szénhidratok biologiai szerepével, bioszintézisével és atalakuldsaival foglalkoz6
tudomanyteriilet, a glikobiologia szamos alapvetd, els6sorban felismerési folyamatban mutatta
ki a cukorszarmazékok és konjugatumaik, pl. glikoproteinek és a glikolipidek kulcsszerepét. E
tudomanyteriilet, illetve a szélesebb értelemben vett szénhidrattudomany rohamos fejlodése
napjainkban is tart, és szinergikusan halad az elvalasztastechnikai és szerkezetvizsgélati
modszerek tokéletesedésével. Hasonléan mas ,,omika” (pl. genomika, proteomika)
teriiletekhez, ma mar egy sejt vagy szervezet teljes szénhidrat (glikan) allomanyanak (a
glikomnak) szisztematikus tanulményozasa a glikomika targykore.

A heterociklusok ¢és a szénhidrat szarmazékok bioldgiai szerepei makromolekuldkkal,
leggyakrabban a (kis)molekulakat felismerd, atalakito, illetve immunvalaszt kivalto fehérjékkel
(receptorok/lektinek, (gliko)enzimek, antitestek) vald kdlcsonhatasaik soran valosulnak meg. E
kolesonhatasok tanulmanyozasa kémiai biolodgiai moédszerekkel is lehetséges. Ennek soran kis
molekulakkal ,,zavarjak meg” biologiai rendszerek miikodését in vitro vagy in vivo, és e
perturbaciokra adott valaszbol kovetkeztetnek a rendszer lényeges sajatsagaira. Ezek az
informaciok egyebek kozott a gydgyszertervezésben is felhasznalhatok.

A fentiekbdl mind a szintetikus szénhidratkémia, mind a heterociklusos kémia szamara fontos
kutatisi teriiletek adodnak: a természetes vegyiilettipusok (pl. oligoszacharidok,
glikoproteinek, glikolipidek, alkaloidok, antibiotikumok), és/vagy lényegi alkotoelemeik (pl.
N- és O-glikozilezett aminosavak, -peptidek, heterociklusos alapvazak) eléallitasa;
mimetikumok (a természetben talalhato anyagokkal szerkezetiikben és/vagy hatasukban analog
vegyliletek: pl. C-glikozil szarmazékok, neoglikokonjugatumok, glikodendrimerek, vakcindk,
bioizosztér vegyliletek) eldallitasa; inhibitorok tervezése és szintézise, melyek a természetes
folyamatokba vald beavatkozas lehetdségét adhatjak.

Doktori programunk ezeken a teriileteken kinal képzést és kutatasi lehetoségeket:

Szénhidratok  véddcsoportjainak  kidolgozasa,  alkalmazdsuk  bioldgiailag  aktiv
oligoszacharidok szintézisére; ciklodextrinek felhaszndldsa linedris glikozid szarmazékok
eldallitasara; N-glikanok és N-glikopeptidek szintézise; szénhidratok anomer centruménak
atalakitasai gyokds, anionos, karbénes reakciokkal; glikomimetikumok (pl. szénhidrat
szulfonsavak, nem klasszikus glikozidkotést tartalmazé szarmazékok, C-glikozil vegyiiletek,
neoglikoproteinek, szénhidrat-aminosav  hibridek) glikoenzim (pl. glikozidhidrolaz,
neuraminidaz, glikoziltranszferdz, glikogén foszforildz) inhibitorok tervezése és eldallitasa;
SGLT inhibitorok tervezése és eldallitasa; telitetlen szénhidratszarmazékok atalakitasi
lehetdségeinek vizsgalata; szénhidrat egységet tartalmazd platinafémkomplexek eldallitasa;
glikoenzimek kotOhely térképezése, aktiv  helylik ¢€s miikodési mechanizmusuk
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tanulmanyozasa; enzimkatalizalt szintézisek; szénhidrat-fehérje kolcsonhatasok vizsgalata
tomegspektrometrids, ITC és NMR mddszerekkel.

Benzollal vagy heteroaromés egységgel kondenzalt, kiralis heterociklusok sztereoszelektiv
szintézise domino gylirizarasi reakciokkal és tovabbi atalakitasaik; a kirdlis célvegyiiletek
sztereokémidjanak, illetve a reakcidk sztereoszelektivitasdnak felderitése kombinalt
szerkezetvizsgalati (kiroptikai spektroszkopia, rontgendiffrakcio, 2D NMR) és in silico (DFT
mechanizmus szamitasok, OR, ECD, VCD szamitasok) modszerekkel; tobbgytiriis, kondenzalt
vagy athidalt szerkezet(i heterociklusok hatékony eléallitasanak vizsgalata domino reakciokkal;
specialis gylirtizarasi reakciok (pl. oxa-Pictet-Spengler, intramolekularis oxa-Michael, hetero
Diels-Alder) alkalmazasa heterociklusos rendszerek kialakitasara. Centralis és axialis
kiralitaselemeket tartalmazo, biaril tipusit homo- és heterodimer heterociklusok
sztereoszelektiv eldallitdsa farmakologiai €s sztereokémiai vizsgalatokra. Sejtosztodasgatlo,
idegsejtvédod €s antimikrobidlis aktivitas vizsgalata a kiralis heterociklusos célvegyiileteken.

Természetes és szintetikus heterociklusok OR, ECD (HPLC-ECD) és VCD karakterizalasa és
a kiroptikai adatok DFT szamitdsa. NMR kémiai eltolodas értékek €s csatolasi allandok DFT
szamitasa relativ konfiguraciéo meghatarozasara. Gyliriizarasi reakciok mechanizmusanak DFT
szamitasa és aktivalasi paraméterek meghatarozasa.

Fémmentes ¢és fémkatalizalt keresztkapcsolasi reakciok (C-C és C-N kotések kialakitasa)
tanulmanyozasa, szelektivitasi viszonyaik tisztazasa (pl. Suzuki-Miyaura-, Heck-Mizoroki,
Sonogashira-, Buchwald-Hartwig- és Ullman-kapcsolasok); O-heterociklusos vegyiiletek C-H
aktivalason alapul6 keresztkapcsolasi reakciodinak vizsgélata; biologiai aktivitassal rendelkezd
heterociklusos vegyiiletek szintézise. A fentiekhez szorosan kapcsolodik a sziikséges analitikai
hattér (GC, HPLC, SCF-LC, GC-MS, HPLC-MS) biztositasa és fejlesztése.

A konkrét kutatasi témak évente valtozo teriileteket jelol(het)nek meg, altalaban jellemz6 rajuk,
hogy a vizsgalt terliletek kémiai, biokémiai, szerkezetvizsgalati és kémiai biologiai aspektusai
egyarant megjelennek benniik.

Doktori kurzusok

Bakai-Bereczki llona: Kabitoszerek kémiaja és gyogyaszati felhasznalasa

Batta Gyula: Modern NMR madszerek elmélete

Batta Gyula: NMR operatorképzés 1.

Bokor Eva: C-Glikozil vegyiiletek

Borbés Anikd — Herczeg Mihély: Véddcsoport-manipulaciok a szénhidratkémidban
Borbas Anikd, Herczegh Pal: A kémiai bioldgia alapjai

Gyémant Gyongyi, Barna Teréz: Glikoenzimek

Gyémant Gyongyi, Batta Gyula: Szénhidratok analitikaja és szerkezetvizsgalata
Juhasz Laszlo: Nagyhatékonysagu szintézismodszerek és szénhidratkémiai alkalmazasuk
Juhaszné Toth Eva: A gyogyszerszintézisekben alkalmazott reakciok mechanizmusa
Kerékgyartd Janos: Glikozilezési modszerek, oligoszacharidok szintézise

Konya Krisztina: Fémkatalizalt keresztkapcsolasi reakciok

Kurtan Tibor: Halad6 kiroptikai spektroszkopia

Somséak Lasz16: Bevezetés a szénhidratkémidba

Somsak Laszl6: Reaktiv indermedierek szénhidratok anomer centruman

Timari Istvan: NMR operatorképzés 11.

Timari Istvan: NMR tobb dimenzidban

Vagvolgyiné Toth Marietta: Glikomimetikumok

13



DE, TTK, Kémiai Tudomdnyok Doktori Iskola

Képzési terv

A Debreceni Egyetem (DE) Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola (KTDI)

Komplex vizsga targyainak listaja

Fotargyak:

CoNoA~AWNE

Reakcidkinetika

Katalizis

Kémiai oktatas kutatasa

Atmenetifémek koordinacios kémiaja
Fdcsoportbeli elemek koordinacios kémiaja
Miszeres analitika

A makromolekularis kémia

Kolloid- és feliileti kémia

Radiokémia

. Modern NMR-médszerek

. Gyogyszerkémia

. Szénhidratok kémidja és biokémiaja
. Heterociklusos vegyiiletek kémidja
14.
15.
16.

Antibiotikumkémia
Nemfémes elemek kémidja
Molekulamodellezés

Melléktargyak:

CoNoAEWNE

Nemlinearis kémiai dinamika

Kismolekulak aktivalasa

Katalizis a kdrnyezetbarat kémidban

Relaxacios kinetikai modszerek
Atmenetifém-komplex katalizis

Kémia tanitasa

Bioszervetlen kémia

A kornyezetvédelem analitikaja

Komplexek reakcidinak kinetikdja és mechanizmusa

. Makrociklusos ligandumok és komplexeik
. Komplex egyensulyok kémidja

. Elemorganikus kémia

. Nemfémes elemek koordinacids kémiaja

. Atom- és molekulaspektroszkopia

. Elektrokémiai analitikai modszerek

. Elektroforetikus modszerek

. Kromatografias analitikai médszerek

. Feliileti analitikai kémiai modszerek

. Radioanalitikai médszerek

. Makromolekulak szintézise és szerkezete

. Milanyagok

. Makromolekulék kolloidkémiéja

. Hatarfeliileti kémia

. Spektroszkopiai modszerek a kémiai szerkezetfelderitésben
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25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.

Szén - szén kotés kialakitasanak szintetikus modszerei
Peptidek és fehérjék szerkezetvizsgalata

Glikoenzimek

Szerves reakciok mechanizmusai

Szintonok, retroszintézis

Szénhidratok analitikaja

Enantio- ¢és diasztereosztereoszelektiv reakciok kémiaja
Kémiai anyagtudomany

Elméleti kémiai modszerek alkalmazasa reakciok mechanizmusanak felderitésében és

szerkezetvizsgalatban
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A képzési program mas lényeges elemei

A doktori képzés személyi és infrastrukturalis feltételei

A ,, Kémia” doktori programban ¢és a beldle kialakult Kémia Doktori Iskoldban nemzetkozileg
elismert, kivaldan felkésziilt és nagy tapasztalattal bird oktatok és kutaték dolgoztak ill.
dolgoznak, ami mindenkor garanciat nytjt(ott) arra, hogy a doktori hallgatok korszerti, magas
szinvonalu képzésben részesiiljenek.

A doktori képzés infrastrukturalis feltételei, a kutatasok technikai, miiszeres hattere (az
ismert nehézségek ellenére) nemzetkdzi szinten is megfeleldek, hazai 6sszehasonlitasban pedig
kiemelkedéen jok. A Kémiai Intézet és a KTDI 0Osszehangolt fejlesztési programja
eredményeként korszerti miiszeres laboratoriumokat sikeriilt kialakitani. Az intézeti kdzponti
miszerpark legjelentdsebb késziilékei: Avance Il 400 és Avance II 500 MHz és Avance Neo
700 NMR-spektrométerek, Bruker Nonius MACH3 egykristaly rontgen diffraktométer, Bruker
MALDI-TOF, ESI-QTOF ¢és QTOF-MS-CE, ill. Pfeiffer kvadrupdl tomegspektrométerek,
MicroCal ITC200 titracios kaloriméter, AR550 advanced reométer, Beckman J2-21M ultra-
centrifuga, Paragon 1000 és Spectrum One FT-IR spektrométer, J-810 Jasco CD
spektropolarimeter és csatolt kiralis HPLC rendszer, J-715 Jasco CD spektropolarimeter,
Chiral-IR2X VCD spektrométer, Perkin Elmer Polarimeter 341, Elementar Vario Microcube
elemanalizator, folyamatos aramlasos reaktorok (H-cube, Phoenix reaktor, ASIA flochem
reaktorrendszer), és Liberty 1 peptidszintetizator. A folytonosan boviilo eszkdzallomany
megteremtette €s biztositja annak a lehet0ségét, hogy egy-egy témateriiletet a legmagasabb
tudomanyos szinten és a kdzvetlen bemutatés, valamint a realizélés esélyével tudjunk oktatni.

A Doktori Iskola nemzetkozi kapcsolatai

A KTDI kiterjedt nemzetkdzi kapcsolatokkal bir. Ezek elssorban az Iskola tandrainak
munkdssaga révén alakultak ki, de 1éteznek az Iskola egészére vagy a résztvevd oktatasi és
kutatasi egységekre érvényes, szerzOdéses keretben fenntartott nemzetkdzi kapcsolatok is.
Kihasznaljuk az Erasmus program és a Marie Curie 0sztondijak adta lehetdségeket is, és volt
példa a francia-magyar kozos PhD képzésre is. A felsoroltakon tilmenden a nemzetkozi
kapcsolattartas szinte valamennyi formaja el6fordul(t) (TET egyiittmikodések, COST
programok, MTA-NSF, MTA-DAAD, MTA-CNRS ¢és mas nemzetkozi kapcsolatok és
Osztondijak (pl. Stipendium)). Arra toreksziink, hogy a doktori képzés négy éve alatt lehetdleg
valamennyi PhD hallgaté részt vegyen kiilfoldi tanulmanyuaton, mert ezt a képzés fontos
elemének tekintjiik.

A doktori képzés célja

A doktori programunkba els@sorban vegyész, kémia tanar és gyogyszerész végzettségii
hallgatok jelentkeztek, de felvettiink biomérndk €s biotechnologus végzettségii hallgatdkat s,
mind Magyarorszagrol, mind a hatdrokon tilrol. Az elméleti és gyakorlati képzés soran a
doktori hallgatok megismerkednek a kémia valamely részteriiletének fontos kérdéseivel.
Kisérleti és elméleti kutatdsokat végeznek a témakorok ismert problémainak feltarasara és 1
kutatasi célok elérésére. Ezen keresztiil elsajatitjdk a tudomdnyos kutatds legfontosabb
modszertani ismereteit.

Képzési kompetenciak

A doktori hallgatd a fokozat megszerzésével képes lesz Onallo kutatdsok végzésére, a
szakirodalom alapjan kutatdsai megtervezésére €s végrehajtasara. Ismerni fogja €s alkalmazni
tudja a modern vizsgalati modszereket, s a mérések eredményeit megalapozottan tudja
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értelmezni. Kutatdsa eredményeit nemzetkdzi szakfolyodiratokban teszi kozzé. Tudasat a
kornyezet megdvasa mellett az alap- és alkalmazott kutatas terén hasznositja.

A doktori képzés formai és kovetelményei

A doktori képzés a felsOoktatasi torvénynek megfelelden négy év. Ezalatt az 1d6 alatt a doktori
hallgatonak 241 kreditpontot kell megszereznie, melybdl a nappali tagozatos hallgatoknak 196
kutatasi, 13 pedig tanulmanyi, illetve 32 oktatasi kredit. A levelezo tagozatos hallgatok esetében
228 kutatasi, 13 tanulmanyi kredit megszerzése kotelezo.

Egy heti 2 oras, egy szemeszter idotartamu doktori eléadas (és vizsga) altalaban 2 kredit
értékli. A Kémia Doktori Iskolaban a ,,A tudomanyos kutatds etikdja” kurzus kivételével
nincsenek kotelezéen teljesitendd kurzusok. A doktori hallgatok — a témavezetd javaslatat is
figyelembe véve — szabadon valaszthatnak a meghirdetett kurzusok koziil. A valasztéast
elésegitend6 a felvehetd doktori kurzusok listaja elérheté a Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola
honlapjan Gsszeallitott adatbazisban: https://chemistryphd.unideb.hu/valaszthato-tantargyak-
kemiai-tudomanyok-doktori-iskolaban

Az évenként megUjuld kutatdsi temakiirasok az Orszagos Doktori Tanacs honlapjan
talalhatok meg: https://doktori.hu/doktori-kepzes/temakiirasok/. (A DE Kémiai Tudomanyok
Doktori Iskola azonositéja: 59). Tobb, mint két évtizedes tapasztalatunk az, hogy az
érdeklddok, felvételizok koziil sokan taldlnak szakmai céljaiknak megfeleld, izgalmas kutatéasi
lehetdségeket a Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola altal kinalt témak kozott.

A doktori hallgatok nyolc szemeszter alatt végzik el az értekezésiik alapjaul szolgald
kisérleti, illetve elméleti munkat. A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola elvarasa, hogy a
doktori értekezés témakorében legalabb két, referalt, és impakt faktorral rendelkez6
folyodiratban megjelent (DOI szammal rendelkezd, vagy kefelenyomatban elérhetd, vagy a
folyoirat szerkesztéje altal igazoltan kozlésre elfogadott) kozlemény sziilessen.
Alapkdvetelmény, hogy ezek koziil legalabb egy a jelolt meghatiarozd hozzajarulasaval
késziiljon.

Egy-egy szemeszterben jellemzden kozel harminc, allamilag finanszirozott, nappali
Osztondijas képzésben és néhany onkoltséges levelezd, illetve egyéni képzésben résztvevod
doktori (PhD) hallgaté tanul és kutat az Iskola keretében. Utdbbiak tandijait sokszor a
munkahelyiik (jellemzden gyogyszergyar vagy akadémiai intézet) fizeti. Az Egyetem ¢és a
Richter Gedeon Nyrt. kozotti szerzédés keretében az elmult 10 évben a nappali képzésben
részesiilé hallgatoink koziil évenként egynek a doktori Osztondijat (kutatasi tamogatassal
kiegészitve) a gyogyszergyar fizette.
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Zaré gondolatok

Ebben a dokumentumban atfogo képet kivantunk adni a Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola
1étrejottérdl, felépitésérdl, annak valtozésairdl, és a kiemelt kutatasi teriiletekrél. Ez egyben
képzési programunk is. Legfontosabb altaldnos jellemzoként kiemeljiik, hogy a szervezett
doktori (PhD) képzés megindulasatol napjainkig eltelt tobb, mint 25 év alatt 285 doktori
fokozatot érdemeltek ki a Kémia Doktori Program, majd késébb a Kémiai Tudoméanyok
Doktori Iskola keretében tanulmanyaikat végzO vagy oktatoink segitségével egyénileg
felkésziilo doktori hallgatdink.

A Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola honlapja a https://chemistryphd.unideb.hu/ cimen érhet6
el.

Debrecen, 2025. szeptember 12.
Dr. Kurtan Tibor
egyetemi tanar
a DE Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola vezetdje
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