Biralat Szavuly Miklés Istvan ,,Peroxo-divas(Ill) intermedierek jellemzése és
reaktivitdasa oxigén atom transzfer (OAT) és hidrogén atom transzfer (HAT)
reakciokban” cimii PhD értekezéséral

Szavuly Miklés PhD értekezését a Dr. Kaizer Jozsef egyetemi tandr altal vezetett
Kutatécsoportban, a Pannon Egyetem Kémiai és Kornyezetkémia Doktori Iskoldjanak
hallgatojaként készitette el. A Kutatdcsoport eddigi munkéjaval komoly nemzetkozi elismerést
vivott ki, az altaluk hosszu ideje kutatott teriilet, a metalloenzim mimikumok eldallitasa,
szerkezetvizsgalata és katalitikus aktivitasuk széleskori, minden részletre kiterjedd jellemzése
a modern kémiai kutatdsok egyik meghatarozé vonala. Az értekezés témavalasztasanak
korszertségéhez és idszerliségéhez tehat nem férhet kétség.

Az értekezés a tézisek négy angol és egy magyar nyelvii publikdcié alapjan késziiltek el,
amelyek 6sszesitett hatasa 12 feletti, és amelyek kéziil 4-nek a Jeldlt az clsé szerzdje, aki
tovabbi két, a dolgozathoz k6zvetleniil nem kapcsolddo tudomanyos kézlemény tarsszerzoje is.
Ennek alapjan a Jelolt teljesitette a Doklori Iskola dltal a PhD értekezés benyujlasahoz
sziikséges tudomanymetriai kovetelményeket.

Elébirdlat A dolgozat elébirdlatat is én végeztem, jelen birdlatom elsé részében a Jel6linek az
el8birlatban felvetett valtoztatasi javaslatokkal kapcsolatos valaszaira reaglok. A dolgozat €s
a tézisfiizetek atdolgozott valtozata alapvetden kiilonbozott az el6z6 verziotol, ez mar sokkal
kicsiszoltabb és gondosabban dsszedllitott munka. Bar gépelési hibak itt-ott maradtak benne,
szamuk toleralhaté. Orommel nyugtaztam, hogy a Jelolt kérésemre megvaltoztatta a dolgozat
cimét. A roviditéseket tartalmazo tablazat a jelenlegi formajaban mar megfelel a célnak, bar a
rRaman érzésem szerint még mindig hibdsan szerepel benne. A Jelolt korrigalta az elébiralatban
kritizalt 4bra-szdmozasi rutinjat is, a mostani formaban az abrdk szadmozésa elfogadhato.
Jelentés mértékben javultak az dbraalairasok és a tablazatok alafrdsai is, kér, hogy a végleges
verzioban néhany é4bra- ill. tiblazat alairdsa atcsuszott a kovetkezd oldalra. A szakirodalmi
hivatkozasok a végleges verzidban a szdvegben is megjelenés sorrendjében szerepelnek (ez alol
egy rovid bekezdés a kivétel a 8. oldalon). A Jelslt szemmel lathatéan eréfeszitéseket tett a
matematikai egyenletek formattdlasanak javitdsara illetve a benniik valamint a szévegben
szereplé roviditések szinkronizaldsara ill. egységesitésére is. A vizsgalt vegyliletek jelolését
illetve szamozasat is sikeresen megoldotta, jelen formdjukban mar jol kovethetdek. A dolgozat
Célkitlizése jelen formajaban szintén elfogadhat. Megelégedéssel nyugtaztam azt is, hogy a
korabbi verziébél a Fiiggelék részt jelentés mértékben atmozgatta a f6 szévegbe, mint ahogyan
azt is, hogy a kisérleti részt kéréseimnek t6bbnyire megfeleléen atdolgozta. Az Osszefoglalas
atdolgozott valtozata szintén megfelel az altalanos elvarasoknak. Az irodalmi hivatkozasok
formattalasa a végleges verzidban egységes. Az értckezés korabbi verzidjdhoz képest a
legjelentésebb véltozast a tézispontok megfogalmazasdban érzékeltem. Jelen formdjukban,
mind tartalmi mind logikai szempontbdl megfelelnek az elvardsoknak.



A dolgozat végleges verziéjanak birdlata A dolgozat végleges verzidja 143 oldalas, 119
irodalmi hivatkozast, 107 abrat és 30 tablazatot tartalmaz. Tartalmazza a PhD értekezésekben
szokasos indité formai elemeket: angol és magyar nyelvil dsszefoglalast, roviditésjegyzéket,
stb. A dolgozat érdemi része egy rovid, egy oldalas bevezetéssel kezdddik, amit egy kozel 20
oldalas irodalmi attekintés kovet. Ebben a gazdagon illusztrélt, szépen felépitett fejezetben a
Jelolt foként a metalloenzimek és modellvegyiileteik bemutatasara osszpontositott. Az egy
oldalas Célkitlizés fejezetben logikai sorrendbe leszi a dolgozalban vizsgalt ligandumokat ill.
komplexeket, azokat {unkciojuk szerint is csoportositva.

A dolgozat érdemi része (Eredmények és értelmezésiik) 83 oldal terjedelmd, két alfejezetbdl
all. Az elsében a dolgozat targyat képezd Fe-komplexek kataldz aktivitdsat, hidrogén atom
transzfer reakcidéban vald részvételét, a Baeyer-Villiger reakciéban mutatott reaktivitdsat,
valamint az ambifil (g-oxo)( u-1,2-peroxo)-divas(Ill) intermedier reakci6it ill. elektrofil- és
nukleofil tulajdonsagait mutatta be. A masodik részben a Jeldlt kisérletet tesz katalitikus
rendszerek kidolgozasara mono- és divas(Ill) tartalmu komplexekkel, alkoholok, szulfidok és
2-amino-fenol katalitikus oxidacidjdban.

Az eredmények bemulatisat egy szépen megirt 16 oldalas kisérleti rész koveti. Az 5 oldalas
osszefoglalas szép és igényesen Osszedllitott befejezése a tekintélyes mennyiségli és komoly
szakmai felkésziiltséget igénylé kisérleti munkéat és nagyszdmu 1j tudomdnyos eredményt
bemutaté dolgozatnak.

A tézisfiizeteket magyar és angol nyelven is rendelkezésemre bocsétotta a Jelolt. Tudomanyos
eredményeit 5 £6- és 17 altézispontban foglalta 8ssze. A tézispontok logikéja kéveti a dolgozat
érdemi részének felépitését. A tézispontokat elfogadom 1j tudomanyos eredményekként.

Az értekezés olvasasa kozben felvetddott kérdéseim.

1. Katalitikus kisérleteiket f6ként acetonitril oldoszerben végezték, ugyanakkor a munka
inspiracidja nyilvanvaléan bioldgiai rendszereken, vizes kozeg feltételezésén alapul. A
munk4bol levont kovetkeztetések valamilyen formdban atvihet6k-e vizes kozegre,
illetve lat-e esélyt arra, hogy a munkaban vizsgalt reakcidkat vizes kdzegben is
tanulmanyozhassa?

2. A 24. &brén a kisérletileg kapott pontok €s a kihtizott (szamitott?) vonal kdzdtt jelentds,
szisztematikus eltérés latszik. Hasonlo figyelhetd meg a 74. dbrdn is. Mi erre a
magyarazat?

3. A dolgozatban t6bb abrén is az O-H kétéserésség fliggvényében abrazolta a log kox
értékeket. Az O-H kotéserbsségre vonatkozé adatokat hogyan hatérozta meg?

4. A 42. és 43. abrakon a katalaz ill. a 2,6-DTBPh oxidéacids reakcidjara szdmolt gatak
értékeit mutatja be. Pontosan milyen gatakrol van itt sz6 €s ebbdl hogyan kovetkezik pl.
az, hogy a 2,6-DTBPh esetében az S = 1 spinallapot a kedvezményezett a reakcio
szempontjabol?

5. A 64. abran bemutatott adatokat telitési gorbeként értelmezi a szdvegben, de az adatok
az 4bra alapjan 32 és 42% kozott (feltehetéen a kisérleti hibahataron beliil) nagyjabol
véletlenszerlien valtoznak, tehat allandénak tekinthetbek. Biztos abban, hogy ez

valoban telitési gorbének nevezhetd?



6. A 75. dbran a 14. komplex kataldz aktivitds mintha maximum gorbe szerint véltozna —
ez valoban igy is van vagy csak az dbrdzolds hibdja? Hasonl6 gondjaim vannak a 96.
abran bemutatott gorbével is.

Osszegezve, a fent felsorolt kérdéseim és kritikai megjegyzéseim a dolgozat lényeges
megéllapitasait nem érintik, az elvégzett munka mind mennyiségét mind min6ségét illetéen
meglelel a doktori fokozat elnyeréséhez sziikséges kritériumoknak. Sikeres védés esetén
tamogatom a Jeldlt szamara a 'hD cim odaitélését.
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