Kurtan Tibor doktori értekezésének biralata

A fény és anyag kolcsonhatasat tudomanyosan magyarazni tudjuk ugyan, de igazan
nem ¢értjik. A fény, illetve az anyag részecskéire a klasszikus fizika tdrvényei helyett a
kvantummechanika szabélyai érvényesek. Jellemzé médon a 2012. évi Fizikai Nobel-dijat
még mindig olyan alapvetd kisérleti modszerek 1étrehozasaért itélték oda, amelyek
megengedik egyedi kvantum rendszerek (pl. fotonok) mérését és befolyasolasat.
Mindazonaltal a fényt kristalyok és oldatok vizsgalatara legalabb masfél évszazada
hasznaljak a kisérletezd kutatok. Munkajuk soran szamos spektroszkopiai modszer fejlodott a
legmodernebb anyagvizsgalati eszkdzokké, amelyek molekulak szerkezetének részletes
vizsgalatara alkalmazhatok.

Kurtan Tibor doktori értekezése természetes eredetii és szintetikus heterociklusok
sztereokémiai vizsgalataval, Iényegében e molekulak abszolut konfiguracidjanak
meghatarozasaval foglalkozik. Szakmai teriilete a szerves kémia és kiroptikai spektroszkopia.
Dolgozataban Kkritikusan értékeli s egyben alkalmazza a helicitasi szabalyokat, amelyek
kezdetben tapasztalaton nyugvo, de mégis spekulativ médon kototték 6ssze a molekulak
szerkezetét az észlelt spektrumvonalak frekvenciajaval, valamint intenzitasaval és a
késdbbiek soran szamos esetben korrekciora szorultak. Sz¢éleskorli nemzetkodzi
egyiittmiikodés keretében a vizsgalati eszkdzok tarhazat kapcsolja be a kutatasokba: ismert
konfiguraci6ju molekulakat szintetizal, ezek konformacios sajatsagait NMR spektroszkopiai
modszerekkel jellemzi és a mért kiroptikai spektrumokat kvantumkémiai szamitasokkal
reprodukalja.

Vizsgalatait kiterjeszti természetes forrasbol izolalt bonyolult szerkezetli anyagokra és
bekapcsolodik a sztereokémiai jellemzés egyik legtijabb modszerének kidolgozasaba. Ez
egyesiti szilardfazisi minték kiroptikai vizsgalatat a mikrokristalyos anyagbol meghatarozott
rontgendiffrakcids szerkezettel és a kisérletileg meghatarozott CD spektrumok ab initio
kvantumkémiai (TDDFT-ECD) szamitasaval. Ezaltal lehet6vé valik szinte reménytelennek
tlind feladatok megoldasa, tobbgyliriis, sok kiralitds-centrumot tartalmazo vegyiiletek

Kis enantiomerfeleslegii, vagy racém formaban izolalt természetes ill. szintetikus

anyagok esetében kiralis HPLC és online csatolt CD spektroszkopiai modszert alkalmaz a

crer



A dolgozat dokumentalt eredményekben rendkiviil gazdag, tobb mint 50 publikacid
anyagat tartalmazza. Ezek koziil az alabbiakat emelem ki.

A természetes eredet(i ascochin abszolut konfiguraciéjanak meghatarozasa az alabbi
modszerek kombinacidjaval: szarmazék szintézise, NMR vizsgalat, CD spektroszkopia,
helicitasi szabaly és TDDFT szamités.

Négy természetes eredetli coniothyrinone szarmazék abszolat konfiguracidjanak
meghatarozasa NMR konformacio analizis, CD spektroszkopia és TDDFT ECD szamitassal,
ami lehetdvé teszi a helicitasi szabaly biztonsadgos alkalmazasat.

Szilard ftazist TDDFT ECD modszer kidolgozasa és alkalmazasa 24 természetes
eredetli anyag abszolut konfiguracidjanak meghatarozasara, kiilondsen a konformaciésan
flexibilis ximaolid szarmazékok esetében.

Oldatban mért CD spektrumok és szdmitott TDDFT ECD spektrumok
Osszehasonlitdsaval 22 természetes eredetli anyag abszolut konfiguracidjanak meghatarozasa
kiilonosen a tengeri eredetii actinomicétabol izolalt oxyamicin és a sztereogén N-N tengelyt
tartalmaz6 dixiamycin esetén.

Az online csatolt HPLC-CD moddszer alkalmazasa racém effusin A vizsgalatara. Ez egy
gombabol izolalt racém diketopiperazin alkaloid, amelyen bonyolult gytirtis szerkezetek
mellett harom flexibilis oldallanc talalhat6. A relativ konfiguraciot NMR NOE mérésekbol
hataroztak meg, de a konformacidanalizist a konformerek szdmanak csokkentése érdekében
egy szarmazékon végezték el, amelyben az eredeti vegylilet normal-amil csoportjat metilre
cserélték. Ezzel lehet6vé valt az abszolut konfiguracio meghatarozasa. Az effusin példajat
azért emeltem ki, mert jol jellemzi Kurtan Tibor kutatdsainak sokszinii, komplex jellegét.

Néhany birdlé megjegyzésem a kovetkezd.

A bevezetésben emliti, hogy az egyes kotés koriili rotacid konfiguracios kiilonbséget
okozhat, ha elég lassu ahhoz, hogy izolalni lehessen. Ez igy igaz, de a kiroptikai
spektroszkopia szempontjabdl nem csak az izolalhato kiralis konformerek befolyasoljak a
spektrumot, hanem azok is, amelyek nemkovalens kotésekkel egy feliileten (pl. fehérje
molekulan) stabilizalodnak. Ez a jelenség nagyon latvanyos indukalt CD spektrumokat hoz
létre.

A papyracillansav-metil-acetalja (66a) homokiralisnak bizonyult a

papyracillansavval (68. oldal). A vegyiiletekben 3 aszimmetriacentrum van, koziiliik a 4- és



7-szénatomok konfigurdcidja megegyezik, de a 6-metil ellentétes térallasa miattezek inkabb
diasztereomerek.

A 73. abra alairasaban a lila vonal nem 1°(R)-101, hanem 1°(S)-102, ahogy a
spektrumon helyesen latszik.

A 94. abran a C8a,01,C2,C3 torzids szog pozitiv. Miért nem a magasabb CIP prioritast
01,C8a,(C5a,04 torzids szoget hasznalja?

Néhany eliitést felsorolok:

A c betii a 10. oldalon egyszer fénysebességet, egyszer koncentraciot jelol.

A Fresnel egyenletben (11. oldal) A, a fény vakuumban mért sebessége cm-ben
cm-ben mért sebesség nincs, a A szimbolum a hullimhosszra van fenntartva.

Ugyanitt a fajlagos forgatoképesség szamitasara a koncentraciot nem g/ml-ben, hanem

nehezen érthetd torténeti okokbodl g/100ml egységben mérik.

A kozelmultban Snatzke és munkatarsai . . . ref. 78 (32-33. old). A hivatkozott

dolgozat to6bb mint 30 éves.

Osszefoglaloan megallapitom, hogy az értekezés magas szinvonali munkarol szamol
be. Erdeméiil emlitem olvasméanyos stilusanak vilagos, 1ényegretoré jellegét, mindenféle

dagalyossag elkeriilését.

A sztereokémiaval, ill. kiralitassal foglalkoz6 hazai szakemberek munkait elég jol
ismerem, tobbiiknek biraloja voltam. Olyan széleskorti nemzetkdzi egytittmilkodéssel késziilt
munkdéval, mint Kurtan Tibor doktori munkéja, nem taldlkoztam. A debreceni szerves kémiai
iskola jeles képviseldjeként egyiittmiikodik a kiroptikai spektroszkopia kisérleti
vonatkozasaban a New York-i Columbia Egyetem CD-laboratériumaval (Nina Berova),
technikai kérdésekben a Jasco céggel (Ettore Castiglioni), a TDDFT ECD modszer
kidolgozéasaban a Pisai Egyetem CD laboratoriumaval (Gennaro Pescitelli), természetes
anyagok vizsgélataban a Paderborn-i Egyetem Kémiai Intézetével (Karsten Krohn és
munkatarsai), a Kinai Akadémia hires Shanghai-i Materia Medica Intézetével (Yue-Wei Guo
és munkatérsai), a Guangzhou-i Dél-Kinai Tenger Oceanologiai Intézetével (Changsheng
Zhang és munkatarsai) és a Qingdao-i Kinai Ocean Egyetem Tengeri Gyogyszerek

Laboratériumaval (Dehai Li és munkatérsai). Tarsszerzdinek szama becslésem szerint



meghaladja a 100 f6t. Annak a kisértésnek, hogy megszdmoljam 6ket ellenalltam, amikor az
egyik dolgozat szerzoi kozott 6 kiillonbozé Zhang-ot talaltam. Az egész munka egy nagy-
zenekari koncerthez hasonlithatd, amiben Kurtan Tibor tobb hangszeren is jatszik és idonként

a karmesteri palca is az 6vé.

A disszertacid tudomanyos eredményeit elegendének tartom az MTA doktori cim

megszerzéséhez. A nyilvanos vita kitlizését javasolom.
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