Vilaszok DR. BUGLYO PETER birilatiban feltett kérdéseire

Szeretném megkdszonni birdlom gondos és alapos figyelmét, amellyel
dolgozatomat Attekintette, koszondm hasznos és Jjobbité szandéku észrevételeit, épitd

szandékd megjegyzéseit. A tovabbiakban kérdéseire adott vAlaszaimat csatoltam.
KERDESEK, VALASZOK:

Kérdés 1. 4 3.1.2. fejezetben a 18 ligandum Mn(I) komplexében (19) a 6’-Melnd roviditést

lett volna célszerdl haszndlni, hiszen ott a ligandum deprotondlt formdban van jelen.

Vilasz 1. A 18 ligandum a komplexeiben protonalt és deprotonalt forméban is jelen lehet,
Az IR spektrumban 3334 cm’-nél és 1600 cm™ felett jelentkezd erbs rezgések a
koordinalt, nem deprotonalt ligandumra jellemzéek. A deprotonalt komplex jelei az 1600
cm™ feletti gyenge rezgések lennének. Ez a magyarazat sajnos pontatlanra sikeredett a
dolgozatban, vagyis a 6’-MeIndH révidités helyénvalé. Referenciak: a) J. Kaizer et.al.
Trans. Met. Chem., 29, 630, (2004); b) J. Kaizer et.al. Inorg. Chem. Commun., 10, 292,
(2007).

Kérdés 2. A PHS enzim modelljeként haszndlt Mn-komplex esetén véleménye szerint
lehetett volna-e ESR spektroszkipidt haszndini a gyokas koztitermékek és a Mn(Il) dllapot

detektdldsdra a 23-30 egyenletekkel felirt javasolt mechanizmus szerint?

Vilasz 2. Az ESR spektroszkopidt mar korabban is sikeresen alkalmaztik a PHS
modelireakcidk gydkos kztitermékeinek detektalasara. Amennyiben esetiinkben is kellden
stabil gyskok keletkeznek, a médszer ugyanigy alkalmazhaté lehetne.

Kérdés 3. A 23 komplex esetén nem kell-e szdmolni a tetramer disszocidcidjdaval
oldatfdzisban? Viztartalmii vagy vizmentes volt-e az oldészerként haszndlt etanol?

Megmaradhatnak-e az alkoholdthidak a 24 komplexben?



Vilasz 3. Kinetikai vizsgalataink sordn nem hasznaltunk abszoldt etanolt, igy az oldészer
viztartalma is befolyasolhatja a komplex szerkezetét. Kiilonbozé piridin szdrmazékok
alkalmazésaval tapasztaltuk azt, hogy a masodlagos ligandumoknak jelentds szerepe van a
szerkezet kialakitdsdban €s a reakciok kimenetelére is. Az alkoholathidak jelenlétével
tudjuk magyardzni a komplex enzimutinzé képességét, ugyanis azok biztositjédk a
megfeleld tavolsdgot a rézionok kozoétt a katalitikus reakcié létrejottéhez. Kisérleteink
végén nem probaltuk vjra felhaszndini a katalizdtort, ami alapjén hatérozottan

elmondhatnénk, hogy az alkohol4thidak megmaradnak-e, vagy sem.

Kérdés 4. A 44. abrdn bemutatott, a 31 komplexre vonatkozé szerkezet (deprotondit
flalazin NH-k) ellentmonddsban levének tinik a komplexre megadott ésszetétellel valamint
a 61. oldal masodik bekezdésével (toltés nélkiili ligandum).

Vilasz 4. A dolgozat 134-es referencidjat alapul véve, a 31 komplexhez hasonl6 kétmagvi
rézkomplexekben a ligandumot semlegesnek talaltak. Ezt a rontgendiffrakcids eredmények
is aldtimasztottdk. A szerkezetet ezek, és sajét spektroszképiai méréseink alapjdn

hataroztuk meg, figyelembe véve a ligandum er8s hajlamét tautomerizaci6ra,

Kérdés 5. Megitélésem szerint a 16. és 19. tdblazatbeli , osszegképlet” és

~molekulatomeg” kifefezések félrevezetGek, mert az adott komplexek polimer szerkezetiiek.

Vilasz 5. A 16. és 19. tablazatoknal az ,6sszegképlet” és »molekulatbmeg” kifejezések
helyett valéban a koordinaciés polimerek esetén hasznalatos ,empirikus képlet” és

smonomer tdmege” kifejezések lettek volna pontosak.

Kérdés 6. Az 57. dbrdn a 44 komplex dltal katalizdlt H.O, dizmutdcié esetén mi indokolta
a merési pontokra illesztett gorbe |, lefutdsdr”? Ugy tinik, mintha itt egy késleltetési
iddtartam lenne a dioxigén képzédésében. Hogyan értelmezhet§ ez az eltérés a mdsik, 46

komplex hatdsdra torténd oxigénképzddéstSl?



Vilasz 6. A 44 és 46 dimer szerkezetl komplexek eltérd sebességgel disszocialnak aktiv
monomerekkeé. Ez a sebességi egyenletekben is mutatkozik. A fenil-glioxilsavat tartalmazé
44 komplex koordinaci6s dvezetének kozvetlen kézelében egy karbonilesoport talalhato.
Ennek elektronszivé hatdsa jelentds mértékben befolyasolja a komplex rézkszpontjanak
elektronsiiriiségét. A stabilitdsban mutatkoz6 kiilsnbség és annak hatdsa a dioxigén

képzodésre ez alapjan értelmezhets.

Meg egyszer szeretném megkdszonni birdlém segitségét, hogy észrevételeivel

nagyban segitette munkamat.

Veszprém, 2010. december 13.
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Tisztelettel és koszonettel: Csonka Rébert (doktorjelslt)



