Valaszok Dr. Sipos Pél biralataban feltett kérdéseire:

1. Katalitikus kisérleteiket foként acetonitril olddszerben végezték, ugyanakkor a munka
inspirécidja nyilvanvaléan bioldgiai rendszereken, vizes kozeg feltételezésén alapul. A
munkébo6l levont kovetkeztetések valamilyen formaban atvihetk-e vizes kozegre, illetve
lat-e esélyt arra, hogy a munkdban vizsgilt reakcidkat vizes kozegben is
tanulmanyozhassa?

A szakirodalomban taldlunk ra példat, hogy hasonlé peroxo komplexecket részben vizes
kozegben vizsgdlnak. A mi esetiinkben/dltalunk vizsgdlt rendszerben a viz hatdssal van a
peroxo részecske stabilitdsdra, nagyvobl mennyisében, u peroxo gyorsan elbomlik, igy nehés u
méréseket vizes fazisban végezni.

2. A 24. 4bran a kisérletileg kapott pontok és a kihtizott (szamitott?) vonal k6zott jelentds,
szisztematikus eltérés latszik. Hasonl6 figyelhet6 meg a 74. dbran is. Mi erre a magyarazat?

A pontokra egyenest illesztettem excel segitségével az esetleges eltérések ezzel
magyardzhatoak.

3. A dolgozatban t6bb 4bran is az O-H kotéserdsség fliggvényében abrazolta a log kox
érickeket. Az O-H kOtéserdsségre vonatkozo6 adatokat hogyan hatdrozta meg?

Az O-H kotéserdsségekre vonatkozo adatokat szakirodalombdl néztem ki 84-es irodalmi jegyzék
(Y.-R. Luo, Comprehensive Handbook of Chemical Bond Energies. Taylor & Francis: Boca
Raton, 2007).

4. A42.és43. dbrakon a katalaz ill. a 2,6-DTBPh oxidéciés reakcidjara szdmolt gatak értékeit
mutatja be. Pontosan milyen gatakrol van itt sz6 és ebb6l hogyan kovetkezik pl. az, hogy
a 2,6-DTBPh esetében az S = 1 spinallapot a kedvezményezett a reakci6é szempontjabol?

A hidrogén atom absztrakcié megvalésuldsdhoz sziikséges potencidlis energia értékek és a
reakciogdtak vannak feltiintetve. A 43. dbrdn ldthato, hogy az S = 2 spindllapot esetében nem
alakul ki hidrogénkotott addukt a szubsztrdtum és az oxiddloszer kozott, valamint nem lehetett
ezt a spin dllapotot optimalizdini. A szamolds sordn kapott dsszes energia érték az S = 1 spin
dllapotot részesiti elonyben.

5. A 64. abran bemutatott adatokat telitési gorbeként értelmezi a szovegben, de az adatok az
dbra alapjan 32 és 42% kozott (feltehetden a kisérleti hibahatdron beliil) nagyjabol
véletlenszerfien véltoznak, tehat allandonak tekinthetdek. Biztos abban, hogy ez valéban
telitési gorbének nevezhet6?

A szdzalékban kifejezett 180 beépiilést dbrazolva a H,'®0O-as viz koncentrdcidjanak
fiiggvényében egy telitési gorbét kapunk ez a 63. dbra. A 64. dbrdn bemutatott adatokat a 80
beépiilést dbrdzolja a ciklooktén koncentrdcidja fiiggvényében, amely valéban nem telitési
gorbe. Ez a szovegben el lett irva. A 64. dbra valdjaban azt mutatja, hogy a beépiilés nem fiigg
a szubsztratum koncentrdcidjatol.



6. A 75. ébran a 14. komplex katalaz aktivitds mintha maximum gorbe szerint valtozna — ez
valéban igy is van vagy csak az abrazolas hibaja? Hasonlé gondjaim vannak a 96. abran
bemutatott gérbével is.

Valdéban igy van, a 75. illetve a 96. dbrdn a kataldz aktivitasa sordn egy telitési gorbét kaptunk,
amelynek maximum értéke van.
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