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Keszei Soma PhD értekezésdben ferrocenil-ureidopirimidinek szintézisét és kisérleti,
valamint elméleti modszerekkel térténd vizsgdlatit mutatja be. A szerkezetek jellemzéséhez
szdmos analitikai modszer (pl. IR és UV-Iathat6 spektroszképia, 'H és heteronukiedris NMR,
transzmisszids €s pdsztazo elektronmikroszkdpia), valamint DFT szdmitisok nyujtottak
segitséget. A szildrd fazisd ferrocénszarmazékokat szol-gél modszerek alkalmazasdval
szilikagélhez €s grafit munkaelektrodokhoz régzitette. Megdllapitotta, hogy a részecskék
tireges jellege a reakcidelegyhez adott viz mennyiségének fiiggvénye, ami dsszhangban van
azzal a feltevéssel, miszerint a részecskék belsejében képzodd lireget a vizes kizegben
megjelend etanol/cetil-trimetil-ammadnium-bromid cseppek alakitjdk ki. A modositott
munkaelektrédok  ciklikus voltammetrids mérések révén alkalmasak voltak semleges
vendégmolekuldk vizes, illefve szerves kdzegben vald kimutatasdra. Vizsgilta az eléallitott
vegyliletek protonalodédsat is. Az egyik ferrocéntartalmi ureidopirimidin trifluormetan-
szulfonsavval képrett komplexe alkalmasnak bizonyult rdntgenkrisztallografids vizsgalatra
is. DFT szamitdsok segitségével arra a kovetkeztetdsre jutott, hogy a protondlt
ureidopirimidin terméke savak konjugalt bédzisaival képes komplexeket képezni, melyek
szerkezete szisztematikusan valtozik az eredeti savak erdsségével. Az ureidopirimidin egység
jelentGsége abban rejlik, hogy erds hidrogénkétéseket képez kiilonbdzd vendégmolekuldkkal,
melyek elekirokémiai detektdldsdra a szintetikus receptormolekuldkba beépitett ferrocén
redox egység biztosit lehetGséget. Témadja igy gyakorlati szempontbdl igen érdekesnek és
jelenttsnek szamit.

A Jelolt eredményeit a tartalomjegyzék, az Osszefoglalok, a koszénetnyilvédnitis és az
irodalomjegyzék nélkiil 85 oldalon ismerteti. A bevezetés és célkitlizés egy-egy, az irodalmi
attekintés 22 oldal terjedelmi, a négy fejezetre tagolt kisérleti rész 33, a metodikai rész 9
oldal hosszi. Az érickezést a 128 hivatkozést tartalmazéd irodalomjegyzék zarja le. A
dolgozat megéridsét 79 abra és 4 tablazat segfti eld. Szamszakilag Ggy tiinik, mintha a
disszertacié rovidiilt volna az elsd verzio 6ta, valdjaban ennek oka a sokkal jobb tordelés,
aminek kdvetkeziében eltiintek a hézagok némely oldalak aljarol.

A dolgozat nagyon igényesen, kelld gondossiggal elkészitett munka, hibakat,
elgépeléseket szinte nem is lehet taldlni benne. Az abrak tetszetbsek, a szamitott szerkezetek
mindsége is javult az eléz6 verzid ota. (Egy aprod kritika: a 24. és 26. dbrakon a karbondt ion
irismoddja  szokatlan és nem is konzekvens.) Egy-két aprosdgtol eltekintve az
irodalomjegyzék is most mar hibatlan. Elismerés illeti a Szerzét a lelvonulialoll szdinos
kisérleti és elméleti modszer felvonuliatdsdért és azok szakszerl haszndlataért.

Az elébirdlat soran felvet6dott kérdések javarészt megvélaszolasra keriiltek, igy csak az
alabbi felvetésekre lermék kivancsi:



1. Az 5a ¢s 5a° izomerek kozti energiagdt szamitdsa tartalmazott-¢ oldészer korrckeidt? A
kisérleti és szdmitisos eredmények elég j6 egyezést adtak, azonban érzésem szerint
(amennyiben ezek gazfazisi értékek) szolvaticidval tovabb Iehetne pontositani az
aktivélasi szabadentalpia értékét.

2. A Szerz6 a 38-39 oldalakon ezt irja: ,,Az optimalt szerkezetbdl (33. dbra) latszik, hogy az
5a vegyiilcthez hasonldan a pirimidingyinQ egyik nitrogénje és a C-N-C-N lanchan
tivelabbl karbamid-nitrogén kézoht egy belst hidrogénkdtés alakul ki, igy ebben az
esetben is két izomer képzelheté el”. Az ilyen kérdések tisztazdsdhoz az egyik
legalkalmasabb eszkdz a Bader-analizis (més néven QTAIM médszer) mely rengeteg
cgydb clénye mellett a kétésitvonalakkal ,Jathatdva™ tudja tenni az intramolckuléaris (és
persze az intermolekuldris) hidrogénkidtéseket. S6t, az Espinosa-féle Osszefiiggés
segitségével (E. Espinosa, E. Molins, C. Lecomte, Chem. Phys. Lett., 1998, 285, 170.) a
kitéskritikus  pontban  szémitott potencidlis  energiaslirliségbdl becsiilhetd az
intramolckuliris hidrogénkités energidja is. Torténtek esetleg ilven probalkozdsok az
intramolekularis hidrogénkdétések energidjanak felderitése érdekében?

3. Majdnem ugyanez a kérdés meriilt fel bennem a gazda-vendég komplexekkel kapcsolathan
is (2. tablazat). A QTAIM szédmitasokon kiviil informativak Ichetnek még az NCI (non-
covalent interaction) elektronszerkezeti szamitdsok, melyek kitiinden alkalmasak a van
der Waals kdlcsonhatasok vizualizalasara is.

4. Az NTO palyakhoz a Szerzd egy probaverzids szoftvert hasznilt; csak megjegyezném,
hogy ha rendelkezésre all a GaussView program, akkor azzal is lehet NTO-kat
megjelenilend, amennyiben azok le lellek generalva a pop=nlo parancesal.

Ismételten dicséret és gratuldcid illeti a szerzét az elvégzett munka mindségéért,
mennyiségéért és a szinvonalas dolgozatért. Az értekezés nyilvinos vitira bocsatasdt és
sikeres védés esetén a PhD fokozat odaitélését javaslom.
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