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ELOSZO

Kongo Krisztian
Infrastruktardért felel6s eln6khelyettes

A KIFU-ben mozgalmas évet tudhatunk magunk mogétt, melynek fokuszaban a HPC
infrastruktura tovabbfejlesztése allt. 2022 tavaszan érkezik Komondor, igy a felhaszna-
l6ink szamara 5 petaflops szamitasi kapacitast tudunk mar kiajanlani a kutatasaikhoz
szlUkséges szamolasok, futtatasok elvégzéséhez. 2021-ben az eréforrasaink egy részét
ennek az el6készitésére 6sszpontositottuk. AHPC Echo masodik szamanak a hasabjain
kilonb6z6 tudomanyagak kutatasaival ismerkedhetlink meg, és reméljik, hogy a kapa-
citdsok ndvelésével csak szinesedni fog majd ez a paletta!

Mohacsi Laszlo

HPC Kompetencia K6zpont vezetd
Jelen kiadvany a KIFU HPC Kompetencia Kdzpontja altal tamogatott, 2021-ben végzett ki-
emelkedd kutatasokat kivanja bemutatniaz olvaso szamara. AKIFU szuperszamitastechnikai
kapacitasaia2021-es évsoranis szamos kutatas elengedhetetlen eszkdzeként tamogatta
atudomanyos projektek elérehaladasat, azok sikerének elérését. AHPC Echo kiadvanyunk-
ban 9 kiemelked6 kutatasi projektrél van szerencsénk beszamolni. Azalkalmazasi teriletek

sokszinliek, akvantumkémiai modszerektdl kezdve, a grafén szuperracsokon at egy borvidék
terroirjanak vizsgalataig, kilonbdz6 tudomanyteriletek vették igénybe a KIFU szamitasi
kapacitasait. A kdvetkez6 oldalakon ezen kutatasok eredményeivel ismerkedhetliink meg.
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A madi borvidék
mikrobioldgiai
terroirjanak
vizsgalata

Az Ujgeneracios szekvenalasi technikaknak
(NGS) készénhet6éen nyilvanvald a mikroorganiz-
musok jelentésége a sz6lészetben és boraszatban.
A mineralitast mar nem kizardlag csak az alapké-
zettel azonositjuk, hanem a talajjal és a benne él6
mikrobakdzdsségekkel. A sz616 tapanyagfelvétele,
ndvekedése, terméshozama, a kérnyezeti stressz
kezelése, a betegségek és kartevék elleni védelem
mind elképzelhetetlenek a mikrobak nélkul. A talaj
taplalekhalot alkoto mikroorganizmusok milliardjai
altaltermelt masodlagos anyagcsere-termékek fon-
tos meghatarozéiabor min6ségének és zamatanak.

1. abra: Mad és kérnyéke a magyarorszdgi Tokaji Borvidéken. A Debreceni
Egyetem Madi Borakadémia Borsay-kastélya. A furmint szemek a felszinén
Osszetett mikrobak6zdsségek jonnek létre, amelyek hozzdjdrulnak a tokaji
bor egyediildllé dsvdnyossdgdahoz.

A kutatocsoport tagjai: Dr. Remenyik Judit, Dr. Stindl
LaszI6, Dr. Dobos Attila, Dr. Paholcsek Melinda, Csige LdszIo,
Dr. Kallai Zoltan, Dr. Rakonczas Ndndor, David Péter, Fauszt
Péter Zsombor, Racz-Szildgyi Anna Anita, Dr. Fidler Gabor,

Sz6ll6si Erzsébet.

A kutatocsoportrol

A Debreceni Egyetem Komplex Rendszerek
és Mikrobiom Innovéacidk Kézpontja (KREMK)
olyan(bio)monitoring szolgaltatasokat fejleszt,
amelyek alkalmasak a kdrnyezet, a haszonal-
latok és vadvilag biomasszajainak komplex
vizsgalatara. A biomasszak Osszetételét
korszer( molekularis- és bioanalitikai modsze-
rekkel hatarozzuk meg. Az adatok elemzé-
séhez specializalt biocinformatikai szoftve-
reket hasznalunk. A programok nagy szamitasi
igényeinek fedezésére aKIFU HPC-klaszterét

hasznaljuk.

A bort formalé mikrobiotanak elsédleges forrasa a
sz6lOskert talaja, a sz616t6ke, és végsd soron a sz6-
I6szem. Szamos tényezd, példaul az éghajlati (mikro,
mezo- és makroklimatikus) feltételek, a topografiai
elhelyezkedés, a csapadék és az évszak mind jelentds
hatést gyakorolhat ezen mikrobiotak diverzitaséara. Friss
szakirodalmiadatok szerint a boraszatiterroir fébb jel-
lemzGiaregiondlis mikrobaktz0sségek 6sszetételével
flggenek 6ssze. A kutatasok szamara ugyanakkor még
mindig kihivast jelent annak tisztazasa, hogy a talajban
lév6 gombahaldzatok és mikrobakdzossegek milyen
befolydssal birnak a terroir jellemzéire.

A Debreceni Egyetem kutato6i a Madi Borakadémiaval
egylttmdkodésben a Magyarorszag északkeleti ré-
szén talalhato és a vilagorokséqg részeét képezd Tokaj-
Hegyaljai Borvidék terroarjanak feltarasat tlztek ki
célul (1. 4bra). A hegyoldalak, ahova a sz6l6skerteket

Ultették, kedvezd hGmeérseékletjarast és mikroklimat alakitanak ki a borsz616 szamara. A talajmintak, a téke- és
a bogyomintak elemzése céljabol NGS szekvenalasi technikakat alkalmazunk, hogy megfejtsik harom kulon-
bdz8 agrondmiai gazdalkodas hatasat a mikrobialis terroarra. A Pallagi Kertészeti Kisérleti Teleppel egytttmd-
kddésben vizsgaltuk az alanyhatast, tehat azt, hogy milyen mértékben jarulnak hozza a talajbiomok a tékéken
megtelepedtkhdz. Azt is fontos lehet tisztazni, hogy hogyan tudjuk kiszelektalni és megdrizni alegmegfelel6bb
mikrobialis 6sszetételt ahhoz, hogy megérizzik a terroir autentikussagat.

Beigazolddott, hogy biogeografia kimagaslo hatassal van a bioldgiai sokféleségre, ami kiemelked6en jonak
bizonyult a Tokaj-hegyaljai borvidékekrél szarmazo mintak esetén(2A. abra)Madrol és Pallagrol szarmazé talajmin-
tak esetébenrendkivil kiilonbdzének bizonyultak a mikrobialis ujjlenyomatok, de a sz616t6ke-mintak meglep&en



2. dbra: A vizsgdlt madi és pallagi sz6l6termesztési vidékek talajanak és t6ke-kéreg
amelyek poziciéja és egymdstol valo relativ tdvolsdga rendszertani 6sszetétellik valtozdsaival
korreldinak(2B. abra). Az alany hatdasa a hét kiilénbéz6 pallagi sz6lGoltvany esetében (2C. dbra).
A furmint szemeken taldlhaté gombdk relativ elé6forduldsaban tapasztalt kiilénbézéségek az
eltéré agronémiai kezelések hatasdra (2D dbra).

hasonldak voltak, kszdnhet6en azazonos
alanyu t6kék (2B. abra). Erdekes modon a
hét kilénb6z6 pallagi sz6l6oltvany ese-
tében nagyon kifejezett volt a téke altal a
mikrobakdz0sség dsszetételére gyakorolt
hatas. A Fercal, Berlandieri X Ripari 5BB
és a sajat gyOkerd sz616t6kék jellemzd
csoportosulasokat (clusterek) formaltak
a kétdimenziés PCoA diagramokon (2C.
abra). A sz6l6szemek sokféle, a sz616 kor-
nyezetébdl szarmazo mikrobat hordoznak,
amelyek kozll sok a must fermentacios
folyamataban betdltott szerepérélismert.
Meghataroztuk a Furmint sz6l6szemek
komplex mikrobak6zdsségeinek valtoza-
saitaharom eltérd termesztésigyakorla-
tot mutato terlletek esetében. Mintdkat
harom alkalommal vettlink 2020-ban: juli-
us7-én, augusztus 31-én, és oktoberb-én,
ahol a julius hénapot hasznaltuk kontroll
idépontként. A legfontosabb gombak a
bordszatban a bemutatott éleszt6k (2D.
abra).

Az el6, komplex mikrobialis rendszerek-
ben egyfajta dlremend harc van jelen az
evolucidésfélényeért. Amikrobaknak allando
Iépést kell tartaniuk a versenytarsaikkal,
és elejét kell vennilk annak, hogy azok
barmilyenelényre tegyenek szert. Azilyen,
fajok kozotti fegyverkezésiversenyilluszt-
ralasara gyakran alkalmazzak a Voros
Kiralyn8 hipotézist, Lewis Carroll Alice
TUkororszagban, c. klasszikusa alapjan,
mely szerint a Fekete Kiralynd birodalma-
ban Alice arra panaszkodik, hogy aznem-
csak sehova nem viszi el, de ott minden
lakonak alland6an rohannia kell, erre a
Véros Kiralyn6 el is mondja neki, hogy .Ha
teljes er6dbdl rohansz, az épp csak arra
elég, hogy egy helyben maradj”. Mivel a
kozdssegeknek nincs allando 6sszetétele,
leirjuk a sz616 talajabdl és a tékebdl szar-
mazo egyensulyi, Un. “core” mikrobiéomokat
(3A. abra). A kbzosség dinamikajanak egy
tovabbifontosjellemz6je a pillango-effek-
tus: vagyis akiindulasi allapotok kis valto-
zasaiis exponencialisan felnagyitodnak. A
valos komplex rendszerek szerkezetének

és dinamikajanak vizsgalatara gyakran alkalmaznak hal6zatelemzést. Az volt a hipotézisiink, hogy minél tébb
kapcsolattal rendelkezik egy mikréba, annal befolyasosabb szereppel bir majd a teljes kozdsségre nézve. Aleg-
er6teljesebben horgonyzott mikrobakat olyan iranyitd mikrobaknak tekintettlk. Feltételezéslink alapjan ezek
egyuttal azok is, amelyeknek jobban adaptalodtak, kulcsszerepet jatszanak a kdzosség biztonsagi haldjanak
kialakitasaban(3B. dbra). A halézatokban felfedezhet6ek olyan mikrobaklaszterek, amelyeket azjellemez, hogy
mikrobaik kisebb, zart kozosségeket alkotnak. Ezeken belll a kdzdsséq tagjainak elényds a létezése, ugyanakkor
k0z0s er6forrasokon osztoznak. A k6zosségi dinamikak adatainak 6sszehasonlitasaval vizsgaljuk, hogy mely
mikrobialis kdlcsdnhatasokra van nap legjelentésebb befolyassal ahagyomanyos és a biodinamikus agrondmiai

gazdalkodasi modok.



Tovabba felmérjlk a vizsgalt terliletek antimikrobialis anyagokkal szembeni rezisztenciajat (3C. abra). Mivel a
mikrobakozdsségek kollektiv katalizatorai a talajban zajlo biokémiai folyamatoknak, vizsgéljuk a kilonféle szerves
anyagok atalakulasaban, bomlaséban, valamint a vegyi anyagok, peszticidek és méreganyagok eltavolitasaban
szerepet jatszo talajbiom alkotokat. A kozponti anyagcsere-folyamatok aktivitasanak becslésére funkcionalis
metagenomikai médszereket alkalmaztunk (3D. abra).

A tovédbbiakban célunk az is, hogy gépi tanulasi algoritmusok segitségével részletesen vizsgéljuk és feltarjuk
atalaj-, asz616torzs- és asz6l6szem biomok és az elkészllt borok beltartalmi paraméterei, mineralitasa, ming-
sége kozott.

3.dbra: A szél6talaj és a sz6l6t6ke mintdk egyensulyi mikrobiotdi (3A. dbra). Halézati analizisek a komplex mikrobidtak szerkezetének és dinamikdjdnak
tanulmdnyozdsdra (3B. abra). A széléiltetvények antimikrobidlis rezisztencia terheltségének vizsgalata (3C. dbra). Az anyagcsere folyamatokat az egyensulyi
‘core-mikrobidta” biztositja (3D. dbra).



A mikrobialis
egyuttmiikodés

Boza Gergely és Scheuring Istvan a budapesti

d i n a m i kéj a Okoldgiai Kutatékdzpont Evoluciotudomanyi

Intézetének kutatéi. Mindketten elméleti 6kolo-
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k k giai és evoluciobiologiai problémakat tanul-
es a OZJava manyoznak matematikai eszkdzok és szami-
togépes modellek alkalmazéasaval. A projekt

° ” e s 0
d IfoZIOja. a 952914. szamu finanszirozasi szerzédeés

keretében pénzligyi tamogatasbanrészesiilt az

Eurépai Unié Horizon 2020 kutatasi és innova-

Az egysejtli organizmusok, tobbek kdzott a bakté- B9 U=l

riumok és archaea-k, specialis mikrobialis 6koszisz-
témakat alakitanak ki, melyek gyakran mindenféle
fellleteket, igy példaul az allatok vagy emberek bérét, azok gyomor- és bélrendszerét, vagy kildnféle tapanyag-
gazdag(vagy szegény)kdrnyezeteket vonnak be. Ezekre a bonyolult felépitésti és miikodésl mikrobidlis kozossé-
gekre, az Ugynevezett mikorbiomokra, a nagy fajdiverzitas jellemzé. (1. dbra). Még csak most kezdjlik megértenia
mikrobialis 0koszisztémak sokféleségét, mikdzbenrengeteganyitott kérdés szerkezetik és miikodéslik kapcsan.

1. abra: Egy mikrobidlis 6koszisztéma grafikus reprezentdcioja. Szamos mikroba él szorosan egymas mellett, amelyeket az 6koszisztéma tagjai dltal
k6z6sen termelt szerkezetek tartanak egyben.

A mikrobiomok dsszetétele bizonyos szabalyossagokat mutat: bar egyes fajokat helyettesithetnek mas,
funkcionalisan hasonlo fajok, a f6 funkcionalis csoportok és bizonyos tipusu kdlcsdnhatasok altalanossagban
jelenvannak. Példaul szinte minden mikrobialis 0koszisztémat elarasztanak olyan extracellularis energiagazdag
anyagok, amelyek taplalékforrasként szolgalhatnak az 6koszisztéma tagjai szamara, bar ezeket gyakran csak
nagyon kevés faj allitja el8. Ez felvet egy érdekes problémat. Az ilyen energiagazdag anyagok el6allitdsa gyakran
koltséges: vagy azért, mert biomasszaveszteség a termel6 szamara, vagy mert nagyon kdltséges az eléallitast
katalizal6 enzim szintézise. A biol6gidban altalanosan jellemz&ek a csereviszonyok, ami abban példaul abban
nyilvdnul meg, hogy az egyik feladatra hasznalt energia/idé/eréforras mas feladatoktdl von el energiat/idét/
eréforrast. Ezek alapjan koénny( megmutatni, hogy az ilyen szabadon hozzaférhetd anyagok el6allitasara szant
eréforras csOkkentiazegyéb, onfenntarto tevékenységekre - példaul anovekedésre, tulélésre, vagy szaporodas-
ra - szanhato eréforrasokat. A termel6k tehét hatranyt szenvedhetnek a nem termeld fogyasztdkkal szemben.
Mégis azt latjuk, hogy azilyen anyagok nagyon gyakoriak a mikrobialis 6koszisztémakban. A kérdés, hogy miért?



Azilyen szituaciok -az ugynevezett tarsadalmi dilemmak - megértéséhez és modellezéséhez igen hasznosnak
bizonyul az evolucios jatékelmélet. A termel&k olyan egylttmUikodo stratégiak, amelyek kdltséges kooperativ
tevékenységeisajat magukon kivil masok szamarais elénydsek -, anem termelé fogyasztok pedig a potyautasok
vagy csaldk, akik a kooperacio kéltségét nem fizetik meqg, de mégis élvezik annak elényeit. A diffuziéval terjedd
anyagok pedig olyan kdzjavak, amelyek tarsadalmi konfliktusokat generalnak a mikrobak kdzott. Mivel azilyen
anyagok eldallitasa koltséges, tovabbi mechanizmusok hianyaban a potyautasok kiszoritanak a kooperatorokat
a populacioban.

Kimuthato, hogy az olyan térbeli populacioszerkezet, amelyben az egyedek eqgy fellletet foglalnak el és korla-
tozott a mozgasuk és terjedésiik, el6seqiti azegylttmikddd viselkedés fennmaradasat. Arra voltunk kivancsiak,
hogy azilyen mechanizmusok magyarazattal szolgalhatnak-e arra, hogy atermelék hogyan tudnak fennmaradni
vagy elterjednia mikrobialis 0koszisztémakban. E célbol kifejlesztettlink egy térben explicit, egyed-alapu modellt,
amivel vizsgalni tudtuk a termelGk és a potyautasok versengését egy adott élettérben(2. abra).

2. abra: Az egyed-alapt modell sémdja. (a) Az életteret egy négyzetracs jelképezi, melynek egyes négyzeteit egy-egy sejt foglalhat el, legyen az akdr
termelé (alsé szint, piros szin), akar potyautas (alsé szint, fekete szin). A termel6 koldnia generdlja a diffuzibilis anyagokat, a k6zjavakat, amely egy olyan
koncentrdcidprofilt(felsé szint)alakit ki, ami az anyag diffuzidja, fogyasztdsa, és bomldsa miatt a kolonia kézéppontjatdl tavolodva csékken. (b) Pillanatkép
eqgy szimuldciobdl. A generalistdk [1,1](piros) mindkét féle kzjavat termelik, a specialistdk [1,0], [0,1](z61d és kék) csak az eqyik félét, a potyautasok [0,0]
(fekete) pedig egyiket sem. Az aktudlis koncentracios profilokat a z61d drnyalati grafikonok demonstraljdk.

Ebben a modellben egy egyed egy adott helyet foglal el, és a kélcsOnhatasok féképp a kdzvetlen kérnyezet-
ben talalhaté egyedek kozt zajlanak. Modelllink alapjaul olyan sejteautomata szolgal, melyben az életteret eqy
szabalyos racs alkotja és melynek egyes négyzeteit népesithetik be a mikrorganizmusok (2. 4bra). A helyekért
folyd versenyben a nagyobb fitnesszel rendelkez6 egyed nyer, amit pedig a kornyezetbdl felvett k6zjo meértéke
hataroz meg. A termel6k a termelés kdltséget is fizetik, amely cstkkenti a fitneszlket. A sikeresebb egyedek
sejtosztodasréven szaporodnak, utodaik sziilékkel szomszédos helyeket foglalhatjak el. A termelék altal eldallitott
kdzjavak azonban diffuzid utjan tavolabbra is eljuthatnak a forrastél tavoli egyedekre is kifejtve igy hatasukat.
Keétféle kdzjavat(PG1és PG2)feltételeziink, amely esetben megtalalhatéak a populacioban a generalistak, amely
mindkettdt termeli, lehetnek specialistaink, amelyek csak az egyiket termelik, és lehetnek potyautasainkis, akik
semmit sem termelnek (2. bra).

Eredményeink azt mutatjak, hogy alacsony diffuzios ratak mellett (amikor az el6allitott anyag nem jut el a
koloniatél nagyobb tavolsagra) a generalista stratégia nyer (3. dbra, baloldal), magas diffuzios rataknal viszont
a potyautas nyer és kiszoritja a termel6 tipusokat. Amint eltlinnek a termel6k, a sejtek éhen halnak, és azegész
populacio 6sszeomlik (3. abra, jobboldal). Kozepes diffuzids rataknal a potyautas eqgytt él a termeldkkel, akar a
generalistaval, akar egy vagy két specialistaval, de a négy tipus sosem él egyltt hosszu ideig (3. dbra, kozépsé
rész).

A fenti eredmények ravilagitanak arra, hogy a
populacioszerkezet fontos szerepetjatszik a mik-
robialis 6koszisztémak stabilizalasaban, valamint
demonstraltuk, hogy a diffuzios tulajdonsagok
nagymértékben befolyasolhatjak a kilénféle mik-
robialis stratégiak és tipusok kozotti versengés
kimenetelét. Ezaztisjelenti, hogy a mikrobak altal
elfoglalt felllet diffuzios jellemz6inek médositasa
megvaltoztathatja az egyensulyt a termel6k és
fogyasztd potyautasok kozott. Diffuziésrata, D

A tipusok aranya

3. abra: A numerikus szimuldciék dtlagos eredményei.



Kimagasloé
hatekonysagu
kvantumkémiai

modszerek fejlesztése

és alkalmazasa az

MRCC programcsomag

segitségeével

NAGY Péter, KALLAY Mihaly

Nagy Péter, MTA Bolyai Janos dsztdndijas,
Junior Prima-dijas elméleti kémikus. PhD
fokozatat 2015-ben szerezte az ELTE-n,
jelenleg a BME Fizikai Kémiai és Anyagtudo-

manyi Tanszékén tudomanyos munkatars.

Kallay Mihaly, az MTA doktora, tanszekvezet6
egyetemitanér, a BME Spektroszkopiai Kutato-
csoportjanak vezetdje. Kéllay Mihaly neves
kutatasi palyazatok nyertese, mint a az ERC

Afizikai, (bio)kémiai és anyagtudomanyi folyama-
tok modellezésére is hasznos atomi szint(i szimula-
ciés modszerek mamar az 6sszes tudomanyterilet

Starting Grant, azMTA ,Lendilet”, valamint az
,Elvonal - Kutatasi kival6sagi program”.

tizlegtobbet alkalmazott eszkdze kdzé kerlltek. F6
elénylk, hogy az alapvetd fizikai torvények, igy példaul a kvantummechanika, elektrodinamika, statisztikus me-
chanika stb. alkalmazasaval modellezhetlnk atomi és molekularisrendszereket, ésigy a kisérleteket kiegészité,
egyre realisztikusabb szamitégépes reprezentacidkat kaphatunk. Kutatocsoportunkban a molekulak mérheté
tulajdonsagainak pontos szamitasahoz fejlesztlink és alkalmazunk kvantumkémiai modszereket, mint példaul
reakcio- és kdlcsdnhatasi energiak, molekula szerkezet vagy a fény-anyag kdlcsénhatas jellemzéi.

A f6 nehézséq abban rejlik, hogy megtalaljuk az egyensulyt a szamitasi koltségek és a molekularis tulajdon-
sagokat becslé modellek pontossaga kdzott. A gyakorlatban két f6 csaladba sorolhatok azok a megkozelitések,
amelyek a sziikséges kvantummechanikai hatasokat is figyelembe veszik. A gyakran empirikus paramétereket

1. dbra: Kimagaslo pontossdgu LNO-CCSD(T) szintti
2380 atomot tartalmazd katalitikus doménjére is
alkalmaztuk. A Journal of Chemical Theory Computation
cimu folydirat cimlapjdara kerilt abrdnk az LNO-CCSD(T)
maodszer alapjait illusztralja. © Amerikai Kémiai Tdrsasag

tartalmazo sirtségfunkcional eimélet (DF T) alapu mddszerek ke-
vésbé szamitasigényesek a rutin kémiai alkalmazasokban, de még
mindig ismert szamos nehézség a fontos mennyiségek DF T alapu
modellezése terén. Ezzel szemben a kizarolag fizikai térvényeken
alapulé hullamfliggvény médszerek, igy példaul az un. csatolt klasz-
ter(CC)alapu megkozelitések szisztematikusan javithatok a kivant
pontossagig, azonban szamitasiigényik a 20-30 atomnal nagyobb
molekulakra gyakran elérhetetlen még alegnagyobb szuperszami-
togépekkel is. Emiatt vilagszerte és kutatocsoportunkban is nagy
lépteklifejlesztések folynak a két modszer el6nyeinek 6tvozéseére,
vagyis hogyjavitsuk a gyorsabb DF T mdodszerek megbizhatosagat,
és hogy felgyorsitsuk a pontos CC modszereket. Fejlesztéseinket az
MRCC elnevezés((www.mrcc.hu)[1] kvantumkémiai programcso-
magban folytatjuk, ami akadémiai felhasznalasra nyilt hozzaféreésl
és forraskodu, és mar tobb mint 750 reqgisztralt felhasznaléval
rendelkezik.

AzMRCC programcsomagban elérheték aleggyakrabban hasznalt
DFT modszerek, valamint tobb egyediilallo, a kutatocsoportunkban
fejlesztett DFT valtozatis. ADFT eredmények pontossaganak javi-
tasa érdekébenahagyomanyos DF T modszereket hullamfiiggvény
alapu kepletekkel is kombinaljuk. Szamos Uj iranyba terjesztettik
ki a legmagasabb elméleti szint(i DFT megkozelitéseket[2], vala-
mint drasztikusan csOkkentettik a szamitastechnikai kdltséglket,



amivel a kvantumkémiai programokban jelenleg elérhetd leghatékonyabb implementaciojukhozjutottunk. Ezt a
kombinalt DF T/hullamfliggvény fejlesztésiiranyt kiterjesztettiik molekulak gerjesztett allapotainak tanulmanyo-
zasara s, amelyek pl. fény-anyag kdlcsdnhatas soran Iépnek fel. A gerjesztett allapotok megbizhatd DF T alapu
modellezése is kozismerten nagy kihivast jelent, igy fontos el6re 1épés, hogy ebben a kategoriaban jelenleg a mi
fejlesztéseink alegpontosabbak[4]. Emellett Uj tobbszintlimodellezési eljarasokat is kidolgoztunk, melyekben a
szamitasigenyesebb hullamfliggvény mddszereket a kiterjedt molekulaknak csak alegfontosabb, példaul kémi-
ailag aktiv részére alkalmazzuk, a molekularis kdrnyezetet pedig kdltséghatékony DF T modszerek segitségével
vesszik figyelembe [5].

Mivel a hullamfliggvény-alapu CC modszerek megbizhatésagara az utobbi harom évtizedben folyamatosan
gyllik a tudomanyos bizonyiték, a CC eljarasaink fejlesztésére is nagy hangsulyt fektetiink. Az MRCC program
eqgyik egyedilallo és legnépszer(ibb funkcidja az altalanos rendl CC modszercsalad[1]. Ezekkel a modszerekkel
szamitjak kis molekuldkra a nagy pontossagu termokémiai adatok legnagyobb részét alégkdr molekulaitol kezdve
a biomolekulak épitékoveiig[6]. A CC csalad CCSD(T) tagjat kifejezetten elényds pontossag és szamitasi igény
tulajdonsagai miatt a kvantumkémia ,aranystandardjanak” tekintik, vagyis altalanosan elfogadottan megbizha-
tonak szamit. A kutatécsoportunkban fejlesztett CCSD(T) program kimagasloan hatékony szuperszamitogépe-
ken torténd parhuzamos futtatasra is, ennek kdszonhetden jelenleg a mi szamitasaink tartjak a CCSD(T) tobb
vilagrekordjat a 30-50 atomos molekulaméretet is elérve[7]. Ahhoz, hogy a modern(bio)kémia szamararelevans,
ennélis nagyobb méretli molekulakig tagitsuk a prediktiv CCSD(T)alkalmazhatosagi kdrét, szamos adattomori-
téses, nagy teljesitmény(i szamitastechnikai és fizikai elveken alapu technikat és modellt 6tvoztink (1. dbra). Az
igy felgyorsitott CCSD(T) kodunk jelenleg az egyetlen, ami képes kell6en konvergalt pontossagu szamitasokat
biztositani 200-300 atomos molekulakra is, rekordméretd alkalmazasaink pedig nemrég meghaladtak az 1000
atomos mérfoldkovet (2. abra)[8].

Az MRCC hatékony programjaival a KIFU orszagos szintli szamitastechnikai eréforrasai is hatékonyan kiak-
nazhatok. Halasak vagyunk tovabba a PRACE (Partnership for Advanced Computing in Europe) programnak is,
amely egy-eqgy évre 7,4 illetve 10,9 millié processzor mag 6ra szamitasi id6t biztositott csoportunknak annak
kdszdnhetden, hogy a KIFU tagja e hasznos eréforrascsere programnak. Csucstechnolégias modszereink alkal-
mazasaival hozzajarultunk tobbek kdzt kdrnyezetbarat organokatalitikus reakciok jobb megértéséhez[9], illetve
molekularis kdlcsdnhatasok korabban elérhetetlen pontossagu tanulmanyozasahoz kiterjedt fehérje-ligandum,
aminosav-kation és szupramolekularis komplexekben is (3. abra)[10].

2. abra: Azeddigilegnagyobb kémiai pontossdgu LNO-CCSD(T)szdmitdst 3. dbra: A széles kérben elismert kvantum Monte Carlo és CCSD(T)
egy lipidszdllito fehérje komplexére végeztiik az MRCC programunkkal. © modszerek kis molekuldju dimerek (baloldal) esetében j6 egyezést
AIP Publishing mutatnak, de bizonyos, az LNO-CCSD(T) médszeriinknek kdszénhetden

elérhetéveé valt nagyobb szupramolekularis komplexek esetében eltlinik
a vart konszenzus. [ Nature Communications 12 3927(2021)]
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Vizsgélata a Debreceni Egyetemen (a jogel6d Kossuth
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1997-ben. Posztdoktori kutatéo Antwerpenben
és Grazban 1997-2000 k6zott. 2000-t8l a
Mliszaki Fizikai és AnyagtudomanyiIntézetben
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elmélet, magas-hémeérsékletd szuprave-
zetés, ion-sugar fizika, grafén nanostrukturak,

molekula dinamikai szimulaciok

Kutatomunkank soran nanostrukturak dinamikajat
vizsgaljuk atomisztikus szinten molekula dinamikai
(MD) szimulaciokkal (féleg LAMMPS programcso-
mag felhasznalasaval). Tovabba elektronszerkeze-
ti szamitasokat is végzink un. sdriiségfunkcional
(DFT)modszereket hasznald kodokkal is(pl. SIESTA,
Quantum-Espresso, VASP). Ezek a szdmitasok gyak-
ran szuperszamitdgépek hasznalatat teszik szlikse-
gesseé. Afelhasznalt programcsomagok un. massziv
modon parhuzamosithato kérnyezetet (MPI), nagy és gyors hozzaférési memoriat (RAM) igényelnek, tovabba
segédprocesszorok (pl. GPU, XeonPhi) gyorsitd hatasat is kihasznaljak.

A grafén a szén kuldnleges egyetlen atomi vastagsagu, azaz kétdimenzids rétegeket formaléo modosulata.
A kutatasok nagy reményeket flznek a grafén elektronikai alkalmazasahoz, de mas terlleteken is hasznos
lehet. Ennek az oka az, hogy az idealis grafén kivalo tulajdonsagokkal rendelkezik: jé elektromos és hévezetd,
kivalo fényatereszto tulajdonsagokkal bir (hasznosithatd napelemekben). Tovabba a mechanikai tulajdonséagai
is rekordot dontenek: rendkivil konnyl mégis erds anyag (1 m2 felllet minta sulya mindésszesen 0.77 mg).
Szakitoszilardsaga viszont 1 TPa, 100-szor erdsebb, mint egy hasonlé geometriaju acél film. A grafén a jelenleg
ismert legvékonyabb és legerésebb anyag.

Az Energiakutato Kdzpont (EK)Nanoszerkezetek Osztalya fémunkatarsaként intenziven hasznaltam az elmult
10 évben a KIFU szuperszamitdgépeit grafén kutatasra. A vizsgalatok nagy részét alapvetéen a kisérletis (alag-
Ut mikroszkopias) kollégak (Tapasztd Levente, EK, vezetésével) altal felvetett problémak motivaltak. Alapvetd
célkitlzéslnk a hordozora helyezett grafén szuperracsok viselkedésének leirdsa volt.

Egyik projektinkben kimutattuk, hogy a grafén képes arra, hogy egyetlen nano-méretd terlleten arany-hor-
dozon kidomborodjon (konvex)ill. ,behorpadjon” (konkav)(1. &bra). Tovabba az is kiderdlt, hogy a grafén gyenge
(van der Waals) kdlcsonhatasba Iépve az arany-hordozéval (Au(111)) fellileti rekonstrukciot indukal az arany feli-
letén. Azaz a grafén alakvaltozasai(morfoldgiaja)lenyomatként megjelennek az Au(111)fellletén. A fenti meglep6
folyamatot a rendszerben meglévé racsallando kiilonbségekkel magyaraztuk ill. azzal, hogy az Au(111) feliilete
rendkivil képlékenynek bizonyult [1]. Tovabbi érdekesség, hogy a grafén felliletén lathatdak az Au(111) specifikus
un. herringbone (halszalka) fellleti rekonstrukciéjanak kiemelkedései (1. abra).

1. abra: Grafén Au(111) hordozon. Bal oldali abra: A kiilénb6z6 fellileti rekonstrukciok (“herringbone”) rendezédés és konkdv moiré szuperrdcsok) lathatok
agrafénen(a)és az Au(111) felliletén (b)(MD szimulacidk). A beszerkesztett abrak kinagyitott teriiletet (a)ill. DF T-vel kapott Au(111) szuperracsot mutatnak
periodikus bemélyedésekkel(b). Jobb oldali abra: Atomi felbontasu alagut mikroszkopos kép (STM)Au(111)feliiletén lévé tébbségében konkav Moiré grafén
szuperrdcsrol. Jol latszik az Au(111) felliletébél “atvett” halszalka rekonstrukcid is. (b) A kinagyitott képen periodikus konvex és konkav Moiré szuperracsok
lathatok egymds mellett.



Egy masik projektliinkben deformalt grafén elektronszerkezeti tulajdonsagait vizsgaltuk. Kisérletis kollégak un.
nano-skalaju gytrt grafént allitottak el6(2a. abra), amelyrél kimutattak aztan, hogy meglepd érzékenységet mutat
szerves molekulakkal vald kdlcs6nhatas soran (potencialis szenzor alkalmazasi lehetéség). DFT mddszerekkel
siker(ilt modellezniink, hogy a gydrt grafén (nano-kupolaval modellezve) felliletén megvaltozik az allapotstir-
ség mintegy beboritva a kupola fellletét (2b. dbra) amelynek tipikusan 5 nm korili az atméré6je és durvan Tnm a
magassaga. Azilyen és hasonld rendszerekben el6forduld szerkezeti deformaciok zart kdrpalyakra kényszeritik
a toltéshordozokat (pszeudo-Landau energiaszintek). Térbelileg ezek a palyak a nanomeéretl kiemelkedésekbe
zarodnak. Ez az elrendezés kivalthatja specifikus fény-anyag kélcsénhatas esetén az elektron rendszer kollek-
tiv oszcillaciojat amely a fotonikabol is jol ismert plazmon kvazi-részecskék kialakulasahoz vezethet. lly médon
alkalmas lehet pl. bizonyos molekulak ultra-érzékeny detektalasara, szenzorok épitésére [2].

2. abra: (a) Gytrt grafén molekula dinamikdval szimuldlva. (b) Grafén nanokupoldn DF T-vel szamolt bezarddott dllapotok a legfelsé betéltétt pszeudo-
Landau szinten. A térbeli eloszlasa a lokdlis dllapotsiriiségnek Idthaté a nanodémon. A gérbilt méhsejtracsa a grafén nanokupoldnak szintén lathato.

Tovabbi projektekben (csak a legfontosabbak kiemelve) demonstraltuk, hogy a korszer( molekula dinamikai
szimulaciok, esetenként ab initio DF T-vel kombinalva hasznos informaciokat szolgaltatnak a hazai szuper-
szamitégép infrastruktura felhasznalasaval korabban nem, vagy csak korlatozottan megérthet6 és elérheté
folyamatok és anyagok tanulmanyozasara [3-7]. Ezen munkak kozdl talan a legérdekesebb az un. nano-skalaju
Moiré-effektus vizsgalata volt grafén-Cu(111) ill. Au(111) hordozoju szuperracsokon [4,5,7]. A Moiré-effektus jol
ismert makroszkopikus szinten fotozaskor: két kiilonb6z6 szégben elrendezett vagy kilénbdz8é méretl vonal-
racs interferenciajat észleljik, mint nem kivant effektust az el8hivott fotokon. Atomisztikus szinten hasonlo
jelenséget tapasztalhatunk egymasra helyezett atomracsok esetén is, ha ezek egymashoz képest akar csak
kis szdgben is el vannak forgatva és/vagy ha az atomracsok eltéri méretliek. Meghatarozhat6 az elemi cellaja
ezen moiré-szuperracsoknak: azonban mivel a két racs fedettsége megvaltozik az elforgatasi sz0g és/vagy a
racsallandok fliggvényében, a racsok kozotti kdlcsonhatas is hangolodik, aminek az eredménye az esetenként
jelentés morfoldgiai valtozasok a grafén rétegben (a tobbnyire jelentkezé periodikusan ismétl6dé konvex moiré
dombok formajaban). Ennek arészletes vizsgalata tortént grafén esetében Cu(111) és Au(111) hordozokon[1,3,5,8].
Aracsok kdzotti kélcsénhatas pontos leirasahoz Uj szogfiiggd empirikus grafén-Cu kdlcsdnhatasi potencialokat
kellett kifejleszteniink [3,7].

Végezetll talan éerdemes emlitést tennem meg ket folyamatban lévé munkardl is: ZrTeb nanobuborékok szi-
mulacioja, nukleacié vas olvadékban. Ezen projektek egyikében Uj szogfliggé erbteret fejlesztettem ZrTeb-re,
amely eqgy igéretes topologikus szigetel6 s amelynek savszerkezete hangolhat6 deformacioval. Az Uj erétérrel
nagyméret( szimulaciokat végeztem realisztikus méret(i nanobuborékokra(10+ millié atomos rendszerekre). Az
eredmények akisérlettel jol egyez6 buborék morfoldgiat mutatnak(alagut mikroszképias mérések: Nemes-Incze
Péter, EK). Egy masik munkaban egy teljesen mas projekt keretében (Granasy Laszlo, Wigner Kutatéintézettel
egylttmikodésben) folyadékok kristalyosodasat, nukleaciojat vizsgaljuk, kilonds tekintettel a korai magkép-
z6désre. Az eredmények korai (nukleacio el6tti) rejtett (eddig nem latott) rendez6dést és meglep6 térbeli inho-
mogenitast mutatnak a tulh(itott folyadékban.
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Hogyan tervezhetiink
jobb polimereket
szuperszamitogepek
segitségével?

A poliuretan (PU) az eqgyik legsokoldalubb és leg-
egyedulallobb polimertipus, amely része mindennapi
eletlinknek és aziparisigen sokféle termék eldalli-
tasarahasznalja. Otto Bayer fejlesztette ki ésa poli-
mertudomany legjelent6sebb attorései kdzott tartjuk
szamon'. Kilonféle valtozatokban létezik, igy példaul
rugalmas és merev habok, festékek, bevonatok,
ragasztok, csomagoloanyagok, szigetel6anyagok és
ruhaipari szintetikus rostok formajabanis?. Csak az
Eurdpai Unioban tébb mint két millio tonna poliure-
tant szintetizalnak évente?. EI64llitasa ugy térténik,
hogy -NCO csoportokat tartalmazé molekulakat
(izocianatokat) reagaltatunk olyan szerkezetekkel,
amelyek -OH csoportokat tartalmaznak(poliolok) és
areakcio soran nagyszamu uretankotés(-NH-C00-)
jon léetre. Az izocianatok és poliolok a poliuretanok
kilonb6z6 tulajdonsagaiert felelések, igy példaul a
végtermék rugalmassagaért és keménységéért”.
Mivel a PU-t széles kdrben hasznaljak sokféle al-
kalmazasban és kilonféle szintetikus eljarasokat
hasznalnak az el6allitasahoz, nagyon fontos szerepet
jatszanak a katalizatorok ezekben a folyamatokban.
A katalizis alapvet6 szerepet jatszik az ipari kémiai
atalakitasokban és a katalizatortol mentesrendsze-
rekhez képest felgyorsithatja a kémiai reakciokat
(1. &bra).

Manapsagaveqgyi és finomitasi reakciok tébb mint
90%-ahoz hasznalnak katalizatorokat®, s ezaltal le-

Hadeer 0. Waleed, Dalal K. Thbayh, Amal Zarrami,
Julie Mallouhi, Pecsmany Daniel, Reizer Edina,
Dr. Rachid Hadjadj, Dr. Fiser Béla

Szamitogépes Molekulatervezés
Kutatocsoport (CoMoDe)

ACoMoDe egyinterdiszciplinaris kutatécsoport,
amely akémia, fizika, és bioldgia hatarterdletein
munkalkodva prébal kornyezetbarat anyagokat
tervezni. A kutatécsoport a Miskolci Egyetem
Kémiai Intézetéhez és az intézmény Fels6ok-
tatési és Ipari Egyluttmikodési Kézpontjahoz
tartozik. A CoMoDe tagjai szuperszamitégé-
pekenrutinszerlien alkalmaznak szamitégepes
kémiai eszkdzoket kutatasaik soran. A csoport
mottdja: ,Semmisem allandd, csak a valtozas”.

hetségesazenyhébb reakcidkoriimények alkalma-
zasa. A katalizatorok a poliuretan-szintézis soran
megnovelhetik a reakcidsebességet, fokozhatjak
a termelési hatékonysagot, eldsegithetik a kivant
reakciot és novelik a szelektivitast. A poliuretan szintézise soran sokféle tipusu katalizatort hasznéalnak, igy
példaul amin katalizatorokat, szerves fémvegyuleteket, szerves foszforvegyuleteket, szervetlen sdkat és egyéb
vegylleteket. Azuretanszintézisben leggyakrabban alkalmazott tipusok azamin katalizatorok és a szerves fém-
vegylletek®. Sok kutatas foglalkozik a katalizatorok uretanképzédésre gyakorolt hatadsaval és az eredmények
igazoljak, hogy a katalizatorok kulcsfontossagu komponensei a poliuretan szintézisének és szignifikans mértékben

1. abra. Egy reakcid energiaprofilianak sematikus dbrazoldsa katalizdtor
jelenlétében (piros) és annak hianyaban (fekete).



csOkkentik a kémiai folyamatok kdrnyezeti hatasat, valamint a lejatszédasukhoz sziikséges energiat. Jobb
katalizatorok tervezésével tehat lehetségeslenne a kdrnyezetbaratabb poliuretan szintézis. Ennek eléréséhez
el6szor is szikséges a katalitikus uretanképzédés molekularis szintl leirasa és megértése.

A Miskolci Egyetem Szamitogepes Molekulatervezés Kutatocsoportjanak (CoMoDe) tagjai a Kormanyzati
Informatikai Fejlesztési Ugyndkség (KIFU)altal biztositott nagyteljesitmény(i szamitastechnikai(HPC)berende-
zéseket alkalmazva vizsgaltak azuretanképzédést egyes kivalasztott, iparilag fontos katalizatorok jelenlétében
és hianyaban. Modell-reakciopartnerként fenil-izocianatot (PhNCO) és metanolt (vagy butan-1-ol) alkalmaztak
és a kiilénféle amin katalizatorok katalitikus hatasat szamitogépes kémiai eszkdzok alkalmazasaval irtak le (2.
abra). A kutatasi projekt soran tébb mint 200 szamitas kerlilt elvégzésre.

2. abra. Azuretdnképzddés vizsgdlatahoz alkalmazott szamitogépes eljaras sematikus abrazolasa.

Az eredmények alapjan a CoMoDe tagjai javasolni tudtak egy altalanos uretanképz6dési mechanizmust a
vizsgalt katalizatorok jelenlétében és hianyaban is (3. abra).

3. dabra. Altaldnos uretdnképzédési reakcio sematikus dbrdzoldsal(feliil). Optimalizalt szerkezetek a fenil-izociandt és a metanol kéz6tti reakciout mentén
az1,8-diazabiciklo[5,4,0]undec-7-én jelenlétében (alul). A szamoldsok a BHandHLYP/6-31G(d) elméleti szinten, acetonitrilben, 298,15 K h6mérsékleten és
Tatm nyomdson térténtek. R - reakciopartner, RC - reaktdns-komplex, TS - dtmeneti dllapot, IM - intermedier, és PC - termékkomplex.

Az eredmények azt mutattak, hogy szignifikansan csdkken a reakcio gatmagassaga (AE, > 100 kd/mol) a
vizsgalt katalizatorok jelenlétében. A katalizatorok uretanképz6désre gyakorolt hatasa tagadhatatlan. Ha te-
hat katalizatorokat adunk a rendszerhez, akkor szignifikansan csdkken az aktivalasi energia, ami eléseqiti az
uretanképzédést’®. A katalitikus uretanképzédés folyamatanak molekularis szint(i megértése egy fontos Iépés
azon az Uton, ami a jobb katalizatorok tervezéséhez és fejlesztéséhez vezet. Az igy szerzett tudasra alapozva
a kozeljovében egyre kdrnyezetbaratabb poliuretan szintézis eljarasokat fejleszthetink ki.
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A Debreceni Egyetemen miikédé MTA-DE Redoxi Hleip Terissaliel.

és Homogén Reakciok Mechanizmusa Kutatécsoport
a szuperoxid-dizmutézt modellezé vegyulletek fi-
ziko-kémiai tulajdonsagainak tertletén végez
kutatasokat. A szuperoxid-dizmutazok (SOD-ok, 1. dbra) osztalyaba tartozo enzimek képesek katalizalni a szu-
peroxid anion bomlasi reakcidjat, ami egy, az ugynevezett reaktiv oxigén szarmazékok (ROS) kozlil az é16 szerve-
zetekben. Alegfrissebb tanulmanyok szerint a ROS-ok tultermelddése el6segithetia tumorok kialakulasat, mivel
megvaltozik a DNS szerkezete, ésinaktivalodnak a tumor szuppresszor gének. A ROS-koncentraciét csdkkenté
gyogyszerek ily mddon Uj utat nyitnak a rak kezelése terén.' S6t, gyakran a SOD-ok aktivitdsais lecsdkken a rak
korai fazisaban.? Az Uj - és kiilonosen arakos sejteket célzo - SOD-utanzo vegylletek (antioxidansok) fejlesztése
tehat igéretes megkozelitést jelent a human klinikai orvoslas terén.

1. abra: A CuZnSOD(PBD: 2APS)és a NiSOD (PBD: 1T6U) enzim szalagdiagramja

A SOD-ok és modell vegylletek altalaban tartalmaznak egy redoxi-aktiv fémiont, amifelgyorsitjaa ROS lebom-
lasat. Ahhoz, hogy modellezni tudjuk a SOD enzimeket és Uj komplexeket is ki tudjunk fejleszteni, elengedhetetlen,
hogy megtervezzik amegfelel6 utanzéd vegylleteket ezekkel afémionokkal. Ezen a ponton alapvetd fontossaguak
az atfogo termodinamikai és szerkezeti vizsgalatok, amelyekkel feltarhatjuk a komplexek kialakulasanak rész-
leteit, és az elIméleti kémia modszerek segitenek jobban megismerni ezeket a folyamatokat.

Az utobbi években részletesen vizsgaltuk a kozelmultban felfedezett nikkeltartalmd SOD-enzim (NiSOD) aktiv
helyét.>® Eredményeink egyértelmiien igazoltak az ugynevezett NiSOD-k6t6 motivumot jelentd peptid N-terminalis
részének nagy nikkelkoto affinitasat. Stirtiségfunkcional (DF T)mddszerekkel kiegészitett spektroszkopos vizs-
galatok alkalmazasaval azonositottuk a fémion megkétésben részt vevé donorcsoportokatis. Tovabbivizsgala-
tainkban e metallopeptidek SOD-aktivitdsara 6sszpontositottunk.>® Ehhez szamos pontmutaciot alkalmaztunk



2. abra: ANiSOD-k6témotivumot utanzo metallopeptid
oxiddlt formdjanak spinslrliség eloszldsa.

a nativ enzimfragmensben, és az eredmények azt mutattak, hogy
mindkét cisztein jelenlétére sziikség van a szuperoxid ion hatékony
lebontasahoz.* Ezen tulmenden beépitettik a penicillin egyik ter-
meszetes bomlasterméket, a D-penicillamint a NiSOD-kotémotivum
peptidlancaba. DFT és molekuladinamikai modszerekkel beazono-
sitottuk a donorokat a metallopeptid redukalt és oxidalt formaja-
ban is. A szuperoxid anion bomlasara vonatkozé kinetikai adataink
egyértelmUliek igazoltak, hogy megvaltoztathatjuk a metallopeptid
oxidalt formajanak életidejét azzal, ha a katalitikus centrum kdzelébe
elektrondonor szubsztituenseket visziink be.® Ezeket azeredményeket
a DFT modszerek is aldtamasztottak (2. dbra).

Bar a nikkel SOD-okat csak baktériumokban sikerilt azonositani,
arezet, mangant, ésvasat tartalmazé hasonlo enzimek jelentds sze-
repet jatszanak az emberi szervezetben. Mivel a nativ SOD enzimek
gyoégyaszati agenskeént torténd kdzvetlen felhasznalasa alacsony
membranpermeabilitdsuk miatt nem megoldhatd, alternativaként
kis molekulatomeqgl SOD-utanzo vegylletek alkalmazhatok a klinikai

kezelések soran. Az ilyen vegylletek fejlesztéséhez a piridin-2,6-dikarboxamid platformot alkalmaztuk, ami
kdnnyedén konjugalhaté kiilonféle aminosavakhoz(3. dbra).” Vizsgaltuk e vegylletek koordinacids kémiajat, és
igazoltuk nagy réz(Il)-koto affinitasukat. SOD aktivitas vizsgalatokbdl megallapitottuk, hogy a komplexek SOD
aktivitasa kimagasloan nagy, és az egyik ilyen Uj komplex az eddigi legjobb SOD aktivitasu, amit a nyiltlancu
réz(ll)-komplexek vonatkozasaban kézoltek. Ezlegnagyobb valdszinliséggel a tirozin szubsztituensjelenlétének
kdszdnhetd, ami eléseqiti a szuperoxid anion gytk kbt6dését és a kissé torzult geometriat arézcentrum kordl,
ami valdszintileg kedvez a réz(Il) réz(l)-gyé torténd egyelektronos redukciojanak.

Osszességében azitt kdzolt eredmények kisérletes és szamitdgépes technikakat is magaban foglald, atfogo
vizsgalatokon alapulnak. Habar ezen vegyuletek elektronikus tulajdonsagainak szamitasa nem trivialis, azonban
az eredményeink egyértelmd bizonyitékkal szolgalnak a kvantumkémiai modszerek alkalmazasanak elényeire

a bioszervetlen kémia tertletén.

3. abra: Az djréztartalmu szuperoxid-dizmutdz utdnzé vegylletek DFT modszerrel szamitott szerkezete.
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A kvantumszamitégépek, a kvantumkommuni- magyarorszagi helyettes képviseldje.

kacio, és a kvantumszenzorok hajnalat éljik, de a
megfelel6 platformok, igy a szilardtestbeli ponthiba
kvantumbitek is még kutatasok targyat képezik [1].
Gali Adam kutatécsoportja szilardtestbeli ponthiba
kvantumbitek keresésére, jellemzésére, és optimalizalasara 6sszpontositja tevekenységét, amihez atomiléptek
kvantummechanikai szimulaciokat veégeznek. A kvantumbitek a kvantumszamitogépek, vagy altalanossagban
akvantuminformatikaifeldolgozas elemi egységei. Ezek a kétallapotu kvantummechanikai rendszerek gyakran
megvaldsithatok a szilard anyagokban taldlhatd pontszerd hibak elektron és az atommag spinjei révén [2]. A
szilardtestben lévd valamely egyedi ponthiba altal bevitt elektron spin optikai médon olvashaté ki, amennyiben
korrelacio all fenn afluoreszcenciaintenzitas és a spinallapot kozott. Az elektron spinjének koherens szuperpozi-
ciés allapotat ugy érhetjik el, hogy valtakoz6 magnes térimpulzust alkalmazunk a mikrohullamu tartomanyban.
Mivela kvantumprocesszorok pontos elrendezési kvantumbit regisztereket igényelnek, vizsgalat targyat képez-
hetiaz atomi szint(li ponthibatervezés, valamint a kvantumbit kiolvasasi folyamatai és annak kiils8 perturbaciok
- igy példaul magneses és elektromos terek, mechanikai deformacids terek és hédmeérséklet - réven torténd
manipulalasais. Mindezen er6feszitéseken keresztiil az atomi szintl kvantummechanikai szimulaciok jelentds
meértékben hozzajarulhatnak uj felfedezésekhez, és el6re viszik a kvantumtechnoldgiat. A kvantummechanikai
szimulaciok azonban még klasszikus szamitogépeken futnak. A szilardtestbeli ponthiba kvantumbitek szamitasa
nagyon eréforras-igényes, ezért masszivan parhuzamos algoritmusokat alkalmazunk a KIFU nagyteljesitménydi
szamitastechnikai berendezései segitségével.

A kvantummechanikai szamitasok a Kohn-Sham stirtiségfunkcional eiméleten (KS-DFT), és ezen tulmenden
a soktestes-perturbacios elImélet és a hullamfliggvény modszerek iranyaba térténd kiterjesztéseken alapul-
nak. Gali Adam kutatocsoportja az elmult évtizedben elméleti magneto-optikai spektroszkopiai modszereket
fejlesztett és alkalmazott a szilardtestbeli ponthibak sugarzé, nem-sugéarzo, és rendszerkozti atmenetek rata-
inak kiszamitasahoz, amelyek meghatarozzak a kvantumbit szenzorok kiolvaséasi hliségét és érzékenységét [3,
4]. Az implementaciok nagyrészt sikhullam szupercella KS-DFT kddokra tdmaszkodnak, amelyek garantaljak
az eredmények konvergenciajanak sok szempontbol torténd vizsgalhatosagat és elérését. Ebben az esetben
a ponthibakat a gazdakristaly eqgy klaszternek nevezett darabjaban modellezzik, és periodikus hatarfeltételt
alkalmazunk a pontszer( hibat magaban foglalo kristalyt tartalmazé klaszter szélénél(ld. 1. &bra).

Gali Adam kutatécsoportja e médszerek segitségével jellemzi és optimalizalja az ismert kvantumbitek m(i-
kodését, és tarja fel az Ujakat az adott kvantumtechnoldgiai alkalmazasokhoz. Itt csak azt a néhany eredmeényt
soroljuk fel, amelyeket a csoport a kdzelmultban dnalléan, vagy mas kisérleti munkat végz6 kutatocsoportokkal
egylttmdkodésben ért el.

Az eqyik legsikeresebb ponthiba kvantumbit a nitrogén-vakancia (NV) centrum a gyémantban (1. dbra). Az
NV centrumban a ponthiba negativ tdltésl, ahol az extra t6ltést a szomszédos donor ponthibak adjak. Az NV



centrumnak van egy magas spinl S=1 elektron spinje, és erdteljesen fluoreszkal a lathato tartomanyban, igy
szincentrumnak is nevezik a gyémant esetében. Nemrégiben kimutattak(Id. a[3] hivatkozast), hogy az elektron
spinje kiolvashaté a fotoaram jelbdl is, amint rezonans mikrohullamu tér pasztazza a ponthibat a fotoionizacio
kozben. Masrészrél klilondsen vonzoak az atommag spinek a gyémantban, mivel hosszu a koherenciaidejik az
elektron spinekhez képest. Fotoaram kiolvasast sikerllt megvaldsitani az NV elektron spinhez csatolt egyetlen
“N atommag spinjén, amely ily médon a nanoelektronikaval kompatibilis médon mikddik. ElIméletlink igazolta
a fotoelektromos kvantumkapu muveletek és az magspin alapu kvantumbit regiszterek kiolvasasanak kulcs-
fontossagu dsszetevdit. Ezek az eredmények a nanométer kdzelségbe helyezett spin kvantumbitek dipdlus
kdlcsbnhatasai alapjan lehet6vé teszik gyémant NV alapu kvantumprocesszorok fejlesztését [5].

A gyémant egy brilians, de nehezen feldolgozhato anyag. Gali Adam kutatdcsoportja ezért alternativ fél-
vezetbket keresett, amelyek kdnnyedén feldolgozhatok és beintegralhatok az elektronikai ipar mar meglévé
technoldgiaiba. Az eqyik legigéretesebb jeldlt a szilicium-karbid (SiC). A SiC olyan formakban is kristalyosodhat,
amelyekben egyetlen hibatipus fordulhat eld sokféle, csak kismértékben eltéré magneto-optikai paraméterekkel
rendelkezd konfiguracioban, amelyek tovabbi eré6forrasokat biztositanak ahhoz, hogy felvegyék azt a konfigu-
raciot, amelyik a legjobban illeszkedik az adott alkalmazashoz [6]. A Hefei Egyetem kutatdival egylttm(ikodés-
kiolvasasi folyamatot talaltunk, az Ugynevezett anti-Stokes gerjesztést, ahol a gerjeszté |ézernek alacsonyabb
azenergiaja, mint a kibocsatott fotonoknak. Azt talaltuk, hogy a spinkoherencia tulajdonsagok ugyanazok, mint
a Stokes-féle gerjesztés esetében, a kiolvasashoz tartozo jel nagysaga azonban korllbelll haromszor akkora.
Az anti-Stokes gerjesztésre jellemz6 megndvelt spin kiolvasasi jel nagysaganak illusztralasara Gali Adam egy
elméleti modellt alkotott. Demonstraltuk, hogy a jelenlegi anti-Stokes gerjesztésen alapul6 optikailag detektalt
magneses rezonancia(ODMR)méréseknek igéretes alkalmazasailehetnek a kvantuminformatikai feldolgozas és
kvantumérzékelés[7] teriletén.

Az elektronikai iparban hagyomanyosan alkalmazott eqyik félvezetd anyagban, a sziliciumban a kdzelmultban
talaltak ésizolaltak viszonylag erésen sugarzo egyszeres ponthibaként olyan szincentrumokat, amelyek kvantum-
bitként mikodhetnek[1]. A sziliciumban kbdzelebbrél az ugynevezett G-centrum ker(lt legelész6r azonositasra. A
sziliciumban talalhaté G-fotolumineszcencia centrum pontos mikroszkopos szerkezetét elsé elvi szamitasokkal
azonositottuk, ami egy telekommunikacios hullamhosszu egyfotonos forras. A ponthiba semleges, C_-Si-C_
konfiguracioban lévé C_C, szén szennyez6atomokbol éplil fel (Id. a 2. 4brat), ahol az s és az i a nekik megfelel6
szubsztitucios és intersticialis poziciokat jeldli a sziliciumracsban. Felfedeztik, hogy az optikai jelikben meg-
figyelt finomszerkezet a ponthiba nem-termikus forgasi mozgasabol ered. Az ODMR mérésekben leirt monoklin
szimmetriat anagyonalacsony hémérsekletekre jellemz6 csdkkent alaguthatasnak tulajdonitottuk. Targyaltuk a
ponthiba tulajdonsagainak termikusan aktivalt mozgasi kiatlagolasat, valamint a kvantumbit allapot jellegét is[8].

Kvantumbit hordozdékeént alkalmazhatéak az Ujonnan megjelend szilardtestek, mint pl. kétdimenzios kristalyok
is [1]. Gali Adam kutatocsoportja attdrést ért el az egyedi, elektron spinnel rendelkezé, ponthibak hexagonalis
bor-nitridben (hBN) és volfram-diszulfidban (WS,) térténé azonositasa terén. A Stuttgarti Egyetem egyik kuta-
técsoportja egyedi, elektron spinnel rendelkezd, ponthibakat figyelt meg a hBN-ben [3]. Az elektron spin és a
kornyez6é atommag spinek kozotti kdlcsénhatas pontos kiszamitasa révén a bort helyettesitd szénhibat sikerdlt
a hBN-ben jelenlévé kvantumbit eredeteként azonositani [9, 10]. Egy masik kétdimenziés anyagban, a WS,-ben
is felvetettik, hogy a szén kvantumbitként viselkedhet. A kézelmultban mérféldkéhoz érkeztink, amikor de-
monstraltuk, hogy egyetlen ponthiba-egy olyan szénatom, ami egy kénatomot helyettesit azegyrétegli WS, -ben
-atomiszintl pontossaggal hozhato Iétre, egy jol skalazhato és cimezhetd kvantumbitként viselkedhet. Els6 elvi
szamitasokkal meghataroztuk a ponthiba elektronszerkezetét és optikai tulajdonsagait a lehetséges kvantum-
bit mikddés vizsgalatanak ceéljabol. A pasztazo alagutmikroszképos meérés spektrumaban beazonositottuk a
semleges ponthiba ujjlenyomatat. A semleges ponthibaban az 6riasi spin-palya csatolas keveri a szingulett és
triplett gerjesztett allapotokat, ami foszforeszcenciat eredményez a telekommunikacios savban, amely egyben
aspinallapot kiolvasasarais alkalmazhato, emellett a mikrohullamu gerjesztéssel térténé koherens meghajtasis
megoldhato(3. dbra). Eredményeink révén azonositottunk egy kétdimenzids anyagban egy skalazhaté kvantum-
bitet, amely egyben a telekommunikacios hulldmhossz tartomanyba esé spin-foton interfésszel rendelkezik [11].
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3.abra: Ajavasolt C-ponthiba kvantumbit a WS -ben: (a)geometriai
és(b)elektronszerkezetek spin-pdlya csatoldssal vagy anélkdil, és
(c)az abrazolt hullamflggvények.

Hivatkozasok:

[1] Material Platforms for Defect Qubits and Single Photon Emitters, Gang Zhang, Yuan Cheng, Jyh-Pin Chou, and Adam Gali, Applied
Physics Reviews 7, 031308 (2020).

[2]Quantum guidelines for solid-state spin defects, Gary Wolfowicz, F. Joseph Heremans, Christopher P. Anderson, Shun Kanai, Hosung
Seo, Adam Gali, Giulia Galli & David D. Awschalom, Nature Reviews Materials 6, 906-925 (2021).

[3] Ab initio theory of the nitrogen-vacancy center in diamond, Adam Gali, Nanophotonics 8, 1907-1943 (2019).

[4]Color centers in diamond for quantum applications, Gergé Thiering, Adam Gali, Semiconductors and Semimetals 103, 1-36 (2020).
[5] Room-temperature control and electrical readout of individual nitrogen-vacancy nuclear spins, Michal Gulka, Daniel Wirtitsch,
Viktor Ivady, Jelle Vodnik, Jaroslav Hruby, Goele Magchiels, Emilie Bourgeois, Adam Gali, Michael Trupke, and Milos Nesladek, Nature
Communications 12, 4421(2021).

[6] Point Defects in Silicon Carbide for Quantum Technology (Chapter 17), Andras Cséré and Adam Gali

in Wide Bandgap Semiconductors for Power Electronics: Materials, Devices, Applications, Volume 1edited by Peter Wellmann, Noboru
Ohtani, Roland Rupp (2021).

[7]1Robust coherent control of solid-state spin qubits using anti-Stokes excitation, Jun-Feng Wang, Fei-Fei Yan, Qiang Li, Zheng-Hao
Liu, Jin-Ming Cui, Zhao-Di Liu, Adam Gali, Jin-Shi Xu, Chuan-Feng Li, and Guang-Can Guo, Nature Communications 12, 3223(2021).
[8]ldentification of a telecom wavelength single photon emitter in silicon, Péter Udvarhelyi, Balint Somoqyi, Gergé Thiering, and Adam
Gali, Physical Review Letters 127, 196402 (2021).

[9] Single-spin resonance in a van der Waals embedded paramagnetic defect, Nathan Chejanovsky, Amlan Mukherjee, Jianpei Geng,
Yu-Chen Chen, Youngwook Kim, Andrej Denisenko, Amit Finkler, Takashi Taniguchi, Kenji Watanabe, Durga Bhaktavatsala Rao Dasari,
Philipp Auburger, Adam Gali, Jurgen H. Smet, and J6rg Wrachtrup, Nature Materials 20, 1079-1084 (2021).

[10] Towards ab initio identification of paramagnetic substitutional carbon defects in hexagonal boron nitride acting as quantum bits,
Philipp Auburger and Adam Gali, Physical Review B 104, 075410 (2021).

[11] Carbon defect qubit in two-dimensional WS, Song Li, Gergd Thiering, Péter Udvarhelyi, Viktor lvaddy and Adam Gali, Nature
Communications 13, 1210(2022).




Szintetikus és

Balrdl jobbra: Kovacs Tibor, Rimoczi Aliz, Borbas Aniko,
term észetes Méndi Attila és Kurtén Tibor.
szarmazékok A Syntreak csoport
SZtereOKemlaja es Kurtan 'Ijibor' professzgr (?soportvezgté),
domlné gyﬁ rﬁzéréSI Dr. Mandi Attila, Rimoczi Aliz, Kovacs Tibor

(Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék)

ésBorbas Aniko professzor(Debreceni Egyetem,

rea kCiék meCha n izmusa Gyogyszerészi Kémia Tanszék).

2008-ban kezdtik hasznalni a magyar
szuperszamitogépeket, majd 2011-ben

az Uj infrastrukturaval folytattuk kutata-

A farmakoldgiailag aktiv szarmazékok jelentés sainkat. Az elmult tiz évben tobb mint 110 ES
része kiralis, igy legalabb két sztereoizomer forma- szakcikket publikaltunka NIIF()/KIFU hatékony
ja létezik. A sztereoizomerek vagy enantiomerek tamogatasaval. A vizsgalt szarmazekokat
nagyon eltérd farmakodinamikai vagy farmakoki- hazai (debreceni, szegedi, budapesti, pécsi)
netikai viselkedést mutathatnak, ami eltéré biolo- ésnemzetkozi(német, kinai, ausztral, és japan)

giai aktivitasukban is megnyilvanulhat. A kiralis partnerek izolaltak vagy szintetizaltak.
gyogyszermolekuldk egyik enantiomere pontosan
illeszkedhet akirélis receptorfehérje aktiv helyéhez
(eutomer), mig a masik nem tud olyan hatékonyan
kotédni az aktiv helyhez, vagy egy eltéré helyhez kotédik (disztomer), aminek eredményeként csékken vagy
megsz(inik az aktivitasa, illetve bizonyos esetekben akar eltérd vagy karos hatasa is lehet. igy a potencialisan
bioaktivvegylletek esetében alapvetd célazabszolut konfiguradcio meghatarozasa. A kiralis gyogyszermolekulak
szerkezet-felderitésének utolsé Iépése akonfiguracio meghatarozasa, melyre a szerkezet-hatas 6sszefliggések
feltarasahozis szikségvan. Az optikailag aktiv sztereoizomerek abszolut konfiguracioja meghatarozhato kiroptikai
modszerekkel, melyek alapjat a minta és a linearisan polarizalt fény jobbra- illetve balra cirkularisan polarizalt
komponensei kozotti kblcsOnhatas képezi. E modszerek kdzé tartozik tobbek k6zott a fajlagos forgatoképesség
(OR), az elektronikus cirkularis dikroizmus (ECD), és a vibracios cirkularis dikroizmus(VCD).'Mig az OR nagy mdltra
tekint vissza, és az ECD modszer is tdbb mint 70 éve ismert és hasznélatos, a VCD technikak viszonylag ujak,
és csak az elmult 20 évben kerlltek be a gyakorlatba. A VCD maddszer az infravords (IR) tartomanyban méri a
cirkularis dikroizmust, igy arezgési energiaszintek kozotti atmeneteket detektélja az elektronok energiaszintjei
kozotti atmenetek helyett, mely utébbit az ECD vizsgalja. Az IR és VCD atmenetek konnyebben szdmithatdk, mint
az ultraibolya (UV) és ECD 4tmenetek, az IR és VCD spektrumokon megjelen6 savok nagyobb szama pedig tobb
szerkezetiinformaciot hordoz.2 Masrészrél az ECD médszer érzékenyebb, amennyiben erés kromofoérok vannak
a kiralitdscentrumok kdzelében, ezaltal hatékonyan alkalmazhato joval kisebb (akdr néhany pg-os) mintamen-
nyiségek esetében is, ami a természetes anyagoknal gyakran eléfordul.’ Mivel e kiroptikai modszerek gyakran
kiegészito jellegliek, a biztonsagos konfiguracié-hozzarendelés érdekében javasolt a kombinalt alkalmazasuk.*

Folyamatban [évd szamitdgépes projektjeink céljaatermészetes és szintetikus szarmazékok sztereokémiajanak

reakciok sztereoszelektivitasanak és mechanizmusanak feltarasa.® Mivel a kiroptikai adatok a vizsgalt moleku-
la konfiguraciojatdél és a konformacidjatol egyarant fliggenek, elkertlilhetetlen az alapos konformécios analizis
elvégzése és a modszerfliggéseg tesztelése a biztonsagos hozzarendeléshez, ami a nagymeéret( és flexibilis
szarmazékok esetében meglehetésen CPU-id6 igényes folyamat. A vizsgalt vegyUuletek valtozatos planaris
szerkezete és eltérd tulajdonsagai miatt nem létezik olyan altalanos szamitasi megkdzelités vagy kombinacio,
amit minden esetben automatikusan alkalmazhatnank. A kisérletes és szamitogépes modszerek idealis kom-
binacigjarol eseti alapon kell ddnteni a vizsgalt molekula szerkezetétdl és kisérletes spektroszkopiai adatoktol



fliggBen, az el6zetes szamitasi eredmények alapjan pedig Ujabb mérések / szamitasok valhatnak szlikségesseé.
Flexibilis szarmazékok esetén kulcsfontossagu az eredmény szempontjabol, hogy hogyan generaljuk a kiin-
duldsi konformereket. Ahhoz, hogy csdkkenteni tudjuk a szikséges CPU-id8t, érdemes lehet egyszerUsiteni
a szerkezetet,® Ujraklaszterezni a szamitandd konformacios izomereket’, szilardfazisu kisérleti modszereket®
vagy egyszer(sitett szamitasi mdédszereket, példaul sTDA-t*® hasznalni, azonban ilyenkor tesztelni kell ezen
modszerek alkalmazhatdsagat és az egyszerlsités mértékét az adott esetre vonatkozoan.
A tobb, nem korrelalé sztereogén elemet tartalmazo
komplex természetes anyagok relativ konfiguraciodja
kisérletes modszerekkel igen gyakran nem hatarozhaté
meg egyértelmlien. Az egyes sztereogén elemek relativ
hetetlen el6feltétele annak, hogy sikeresen alkalmazzunk
kiroptikai spektroszkopiai modszereket az abszolut konfig-
uracio meghatarozasara, mivelazECD és VCD legtdbbszor
nem tud négynél tobb sztereoizomert megklldnboztetni.
Alkalmazunk C és'H NMR kémiai eltolédas szamitasokat,
felhasznalhatjuk a protonok kdzotti szamitott tavolsagokat
aNOE korrelaciok éertelmezése esetében, valamint harom-
kotéses homo- és heteronuklearis csatolasi allanddkat
statisztikai analizisekkel kiegészitve, melyek segitik a relativ
konfiguracio hozzarendelését.'” E modszerek kombinalt
alkalmazasa gyakran meglep6 eredményeket hoz, ami
alapjan az eredetileqg javasolt relativ konfiguraciot vagy
akar a planaris strukturat is felll kell vizsgalni.
Ami a reakciomechanizmusok szamitasat illeti, 1. abra: Példak olyan természetes anyagokra, amelyek sztereokémidjat
meghata’roztuk az elemi |epesek Sorrendjét és aktivacios kiroptikai tulajdonsdgaik DFT / TD-DFT / sTDA médszerekkel térténd
. . . PN .y , szdmitdsa révén tdrtuk fel.
paramétereit domind gydrdzarasi szekvenciak esetén,
és értelmeztik a megfigyelt sztereoszelektivitasokat. Az
alabbiakban a természetes anyagok sztereokémiai analizisének néhany kivalasztott példajat targyaljuk.
Kooperacios partnereink a Tricholcladium sp. endofita gombat kilonféle taptalajokon és Bacillus subtilis-szel
egylttistenyésztették, melynek nyoman szamos Uj természetes citotoxikus anyagot izolaltak, pl. egy biszmakro-
laktont (1), aminek négy kiralitascentrumavan(1. abra)." TDDFT-ECD, TDDFT-OR, DFT-VCD és DF T-NMR szamitasok

trum relativ konfiguracidja a tizennégy tagu gylr(i konformacios flexibilitasa miatt a kisérletes adatokbdl nem

2. dbra: Az 1vegylilet (a) kisérleti ECD-spektruma MeCN-ben, és (b) kisérleti VCD spektruma CDCI,-ban, ésszehasonlitva a két
lehetséges sztereoizomer Boltzmann-sulyozott, szdmitott ECD- illetve VCD-spektrumaival..

volt meghatarozhatdé. A (2R,8R,10R,13R) és a (2R,8R,10R,13S) epimereken elvégzett ECD szamitasok kismérték(i
preferenciat mutattak a (2R,8R,10R,13R) epimer irdnyaba (2a. dbra). A VCD szamitasok is a (2R,8R,10R,13R) sz-
tereoizomert preferaltak a hasonldsagi indexek elemzése alapjan, de a masik epimer is elfogadhaté egyezést
adott(2b. abra). AC NMR-eltolddas szamitasok és a csatolasi dllandd szamitasok megerdésitették a VCD és ECD
szamitasok eredményeit, ami lehet6vé tette az abszolut konfiguracio egyértelmi hozzarendelését.
TDDFT-ECD szamitasok alapjan magyarazatot adtunk a korabban leirt homokiralis, am tikorkeépiilletve eltéré
ECD spektrumokkal rendelkez6 taigranatin A-E és granatumin L természetes anyagok kiroptikai viselkedésére,
melyek egyszer( 0sszehasonlitdsa téves sztereokémiai konkluziéra vezetett volna (1. és 3. abra).”? Fliggetlen
modszerrel megerdsitettik a korabban leirt konfiguracio-vizsgalat eredményét, az alacsony energiaju sza-
mitott konformerekre kilonféle médszerekkel kapott ECD-spektrumok és geometriak elemzése révén pedig



azonositottuk az ECD-spektrumokat meghatarozé kromoférok geometriai paramétereit a szerkezetileg rokon
természetes anyagokban. Azt talaltuk, hogy a furan-2-il- & -lakton alegység a felelés a homokiralis taigranatin
C-E(2-4)tlkorképi ECD spektrumaért. DFT C NMR kémiai eltolédas szamitasokat és DP4+ elemzést végeztiink
a taigranatin D (3) C-6 epimereivel, amelyekbdl az ECD szamitasokkal kiegészitve meg tudtuk hatarozni a C-6

A Paraleucobryum longifolium mohafélébdl szegedi partnereink a leukobrin A-t (5) izolaltak - egy 9,10-fenant-
rénkinon dimert, ami tartalmaz eqgy sztereogén biaril tengelyt.“c A biaril tengely menti gatolt rotacié miatt a
vegyllet axialis és centralis sztereogén elemeket is tartalmaz, amelyek egymas melletti meghatarozasa még
megado6 ECD szamitasokat egyszer(sitett sSTDA megkdzelitéssel végeztik (4. abra), a centralis kiralitaselemek
hozzarendeléset pedig TDDFT-OR szamitasok alapjan vegeztik el. A leukobrin A az els6 olyan antiproliferativ
aktivitasu 9,10-fenantrénkinon dimer, melynek monomerei a C-8 atomjaikon keresztll kapcsolédnak.

Kinai egylttmUikddo partnereink tengeri pancélos ostorosokbolizolaltdk a gibboszol A és B(6 és 7), valamint a

3. abra: A 2-4 vegyiiletek acetonitrilben felvett kisérleti ECD-spektruma, és 4. abra: Az 5 vegyllet acetonitrilben felvett kisérleti ECD-spektrumanak
4(bal oldalon)alacsony energidju oldat konformerének ésszehasonlitdsa Gsszehasonlitdsa az (aS,12R,12'R)-6 sTDA modszerrel szamitott
a nagyobb energidju konformerrel. spektrumaval. Az oszlopok a legalacsonyabb energidju konformer

rotdtorer6sség értékeit mutatjak.

bentol A(8)vegylleteket, melyek szuperszénlancu szarmazékok (5. abra).”® Annak ellenére, hogy mindkét esetben
tobbféle kémiai fragmentalast alkalmaztak, a kisérletes NMR vizsgalatok nem voltak képesek tisztazni az 6sszes
sdhozalehetséges sztereoizomerekre *C DF T-NMR kémiai eltolodas szamitasokat, és ezek kiegészitéseképpen
DP4+ statisztikai analiziseket végeztlink. A bentol A jelent&s malariaellenes hatast mutatott a Plasmodium fal-
ciparum 3D7 parazitakkal szemben.

segitségével sikerdilt tisztdzni.
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