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Az értekezés cimében jelzett kolesonhatasok komplexeket képzé szerves molekuldk kozotti
kolesonhatasok és olddszer-oldott anyag kolesonhatasok. A kolcsonhatasokat a Jelolt
fluoreszcenciaspektroszkopiai kisérletekkel tanulméanyozta, a komplexek egy csoportjat
kalorimetrias mérésekkel is vizsgalta. A kisérleteket elméleti szamitasokkal egészitett ki.

Az eredmények és a publikaciok értékelése

Az eredményeket egyszerlbb a vizsgalt rendszerek szerint csoportositani, nem a
kolcsonhatasok szerint — az értekezésben a Jelolt is igy tette. Ilyen csoportositdsban a {6
eredmények

- Szisztematikus kutatdsokkal tanulmanyozta kalixarének és aromas molekulak
(halogénezett benzolszarmazékok, fenolok és fullerének) komplexképzésct.
Meghatérozta a komplexképzési reakciok egyensulyi dallandoit, entalpigjat ¢és
entropiajat. Megéllapitotta, hogy a termodinamikai paraméterek fiiggnek a kalixarén
gazdamolekula gylriiméretétdl és szubsztituenseitdl és a vendégmolekulak
szubsztituenseitél, igy azok elektronszivo/kiilds jellegétol. A  termodinamikai
paraméterekben megfigyelt tendencidkat értelmezte a gazda- és a vendégmolekulak
kozotti kolesonhatasok és az oldészer — oldott anyag kdlesénhatasok alapjan. Elméleti
szamitasokkal modellezte a komplexek szerkezetét.

- Tanulményozta a vordsborban eléforduld szines komplexek, az Un. kopigment
komplexek tulajdonsdgait. A komplexeket m-m kolcsonhatdsok tartjdk Ossze,
tobbréteglick, egyik komponensiik a szines malvidin-3-gliikozid flavonszarmazek, a
masik komponens egy szintelen polifenol. Meghatérozta a komplexek képzddésének
termodinamikai paramétereit. Meghatérozta tovabba az oldoszer-relaxacios idoket, €s
szolvataciét molekuladinamikai szamitassal is modellezte.

- Kiilon foglalkozott a szolvatacié jelenségével kétkomponensi folyadékelegyekben.
Egyszerti molekulédkat (antracén, fenolok) hasznalt fluoreszcens probakent, és
meghatarozta, hogy az oldoszer Osszetételének fliggvényében hogyan valtozik a
szolvatburok dsszetétele és szerkezete.

A dolgozat végén 32 elsé szerzés kozleményt sorol fel, a dolgozatban felhasznalt sajat
publikacioként. Ezek nemzetkdzi folydiratokban jelentek meg, tobbségiik rangos folyoiratban.

A felsorolt publikaciok kozétt van néhany, amelyek tartalmarol az Eredmények fejezetben csak
érint6legesen van sz6 (15-18, 30,31).

Az értékelés kiilon szempontja, hogy a felhasznalt publikaciok 2001 és 2013 kozott jelentek
meg. A kutatasi téméak azonban ma is idészeriek. A makrociklusok, koztiikk a kalixarének
komplexképzésén ~elvélasztastechnikai modszerek alapulnak, kémiai szenzorokban
alkalmaznak makrociklusokat, gyégyszerhatéanyagokat targetdlnak makrociklus-konténer
hordozokat hasznalva. A Jeldlt kutatdsai a kopigment komplexek téméjaban technologiai
fejlesztéshez vezettek, a Pécsi Tudomanyegyetem kozremiikodott 1) borkezelési eljaras
kidolgozasaban. A fentiek alapjan az értekezés témdja ma is korszerd.



A munka tovabbi értékének tartom, a nagyszdmu, preciz spektroszkopiai vizsgalatot, €s
otletesnek tartom, hogy a kalixarén gazdamolekula fluoreszcencidjat detektalva kovette a
komplexképzést — az ilyen vizsgélatokban fluoreszcens vendégmolekulat szoktak hasznalni.

A tobbi fejezet értékelése

Az irodalmi rész tomor, minddssze nyolc oldal, de a fontos elézményeket tartalmazza.

Az Anyagok és modszerek fejezet tobb figyelmet érdemelt volna.

- Afejezetben — ahogy elvéarhaté — felsorolja a vizsgélt anyagokat. Nem érzem jo otletnek,
hogy a tobbféle vazi, dsszesen 24 makrociklus szerkezetét egyetlen képletbe — inkabb
képrejtvénybe — siiritette. Az olvaso jobban kiismerné magat, ha legalabb harom
szerkezeti képletet l4tna, a kalixarének vazat, a rezorcinarénét és a kavitandét.

- A benzotrifluoridok szerkezetét két helyen is felsorolta: a 2.2 tablazatban, majd a 3.1.3
abran.

- Legaldbb hivatkozasok formajéban utalni kellett volna a vizsgalt anyagok szintézisére,
vagy beszerzési forrasara. Ilyen informaciot csak az egyik kalixarénr6l €s néhany
fenolrol talaltam (42. 0.), azt is a sajat eredményekrdl sz616 egyik fejezetben.

- Nem vildgos, hogy az oldoszer relaxéciés id6t hogyan hatarozta meg.

- A miszerek ismertetése igencsak szlikszavi. nem deriil ki, hogy az itt emlitett
spektrofluoriméter milyen elven méri a fluoreszcencia-élettartamot. A miiszerek kozott
megad egy Raman spektrométert — Raman-spektroszkopiai vizsgdlatokrol az
értekezésben érdemben nem esik szo.

Az Osszefoglalds fejezetben, roviden éttekinti a 32 sajat publikacié tartalmat, néhany el6zéleg
nem ismertetett eredményre is kitérve (a koncentraciogradiens hatdsa fehérje
konforméciovaltozasara, adszorpcié nanocsovek feliiletén). Ebben a részben a szamozas
elcstiszott, a 32 sajat publikaciobol 1atszolag 31 maradt.

A Tézisfiizetben az értekezés Osszefoglalas fejezete megismétlodik, a publikaciok szamozasa
itt rendben van. Hét tézispontot sorol fel, melyek koziil hatot az értekezésben meggy6z6en
kifejtett. Az 5-ik, reakciokinetikai téméju tézispont tartalmarol az értekezésben csak egy
bekezdést talaltam. Sziikségesnek érzem, hogy valaszaban a Jellt az 5-ik tézisponthoz tartozd
eredményeket ennél alaposabban ismertesse.

Kérdések

1. Mit tekint gyenge kolcsonhatasnak? Az értekezésben leirt komplexek stabilitasi allandoi sok
nagysagrendet felslelnek (10" — 107 M™1).

2. A stabilitasi allandok értéke mellett feltlintette azok hibajat is. Milyen modon szamitotta
ezeket a hibakat?

3. A malvidin-3-O-gliikozid képletén pozitiv toltés van — a Wikipédiaban is ez a képlet lathato.
Mi adja a kompenzal6 negativ toltést?

4. A Kkalixarének és benzolszarmazék komplexképzésére a fluoreszcencia anizotropia
idofiiggésébol is kovetkeztetett. Erdemes lenne-e a mért anizotropia élettartamokat értékelni a
Stokes-Einstein-Debye egyenlet alapjan, tehat kapcsolatba hozni a komplex térfogataval €s az
olddszer viszkozitasaval?



5. (39. o.) Kiszamitotta kvantumkémiai médszerrel a kalixarén-benzotrifluorid komplexek
kolcsonhatdsi energidjat, és azt taldlta, hogy azok jol korrelalnak a komplexek mért
képzédéshdjével. A kozvetlen ssszehasonlitasban akadalynak tekinti, hogy a szamitott energia
0 K-re vonatkozik, a mérés pedig szobahdmérsékleten tortént. Hogyan lehetne kvantumkémiai
{iton szémitani az egyensulyi allando, a reakcidentalpia és -entropia 298 K-os érteket?

6. Hogyan hatarozta meg az oldoszer relaxécios idéket? A dinamikus Stokes-eltolodast mérve?

7. Miért valasztotta az antracént fluoreszcens probéanak az oldoszer-relaxacios vizsgalatokhoz?
Nem el6nyosebb ,.charge transfer” probat valasztani, amelynek az S; és So allapota
dip6lusmomentuma nagyon kiilonbozd, azaz a Lippert-egyenlet szerint nagy a Stokes-
eltolédéasa?

8. (86. 0.) A malvidin-gliikozidrol irja, hogy fluoreszcencia lecsengése (az értekezésben —
hibasan — élettartama) biexponencialis jellegli. A két komponenst a flavonszarmazék kroman
ill. dimetoxifenol részéhez rendeli. Ez igy furcsan hangzik, mert a fluoreszcencia tobbnyire a
molekula egyetlen atmenetébdl, az S1— So-bol szarmazik. Nem lehetséges, hogy a gerjesztett
allapoti molekula valamilyen reakcidja (pl. proton leadas/felvétel, vagy a fenilcsoport
elfordulasa) okozza a biexponcialis lecsengést?

Osszefoglalva véleményemet, a leirt eredmények ma is értékesek, s megfeleld alapot adnak az
MTA doktori cimhez. Tamogaté véleményemet erdsiti, hogy a molekularis kolcsonhatasok
Kkutatasat 2013 ota is eredményesen folytatja, a témaban az utébbi években is sok kozleménye
jelent meg.
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