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CILJEVI ISTAZIVANJA

1. Sinteza novih liganada sa potencijalnom bioloskom aktivnoscu 1
koordinacionih jedinjenja sa prelaznim metalima;

2. Strukturna i fizicko-hemijska karakterizacija dobijenih jedinjenja;

3. Sistematsko ispitivanje uticaja reakcionih uslova na struturu/sastav
jedinjenja;

4. Ispitivanje aktivnosti na sistemim sa odabranim bioloskim
funkcijama ;

5. Teorijska analiza struktura u cilju boljeg razumevanja reaktivnosti
jedinjenja;

6. Uspostavljanje korelacije izmedu strukture jedinjea 1 njithove

bioloske aktivnosti.

7. Pronalazenje mogucnosti za primene jedinjenja u razli¢itim
tehnoloskim oblastima...
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CITOTOKSICNOST POLIMORFA

(CELIJSKA LINIJA CACO-2)
(1M)

Jedinjenje
MTT* LDH**
Hmpc (3) > 1000 > 1000
[Zn(hmcp-H),H,0] (I) > 30 > 30
[Zn(hmcp-H),H,0] (II) > 30 >1

* MTT — Test sa metil-tetrazolijjumom
**LDH — Citotoksi¢nost preko laktat-dehidrogenaza

B. Barta Hollé, K. Mészéros Szécsényi, M. Deli, L. Kiss, A. Kallay-Menyhard , V. Zivkovié-
Radovanovié, Z. D. Tomié, Struct Chem, 2016; DOI: 10.1007/s11224-015-0734-1
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LIGAND: HZ,DAP

B. Holl6, J. Magyari, V. Zivkovié-Radovanovié , G. Vuckovié, Z. D. Tomié, I. M.
Szilagyi, G. Pokol, K. Mészaros Szécsényi, Polyhedron, 2014;80:142-150
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Bakterije: Escherichia coli, Staphylococcus aureus, Micrococcus lysodeiktu.
Gljivice: Candida Albicans, Aspergillus niger




LIGAND: HP,DAP




DFT PRORACUNI: MEP I ALIE POVRSINE

© Chlorine atom
Hydrogen atom

© Carbon atom
© Oxygen atom

© Nitrogen atom

@ Carbon atom
Cobalt atom

@ Nickel atom

MEP [kca]/mol] MEP [kcal/mol]

-36.07 26 10 -50.93 24.49

MEP [kcal/mol]

—47.10 31.40

ALIE [kcal/mol]

184.07 365.75 182.31

ALIE [kcal/mol]

347.02

ALIE [kcal/mol]

178.48 356.55

@ Nitrogen atom @ Chlorine atom

® Copper atom
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MEP [kcal/mol]
—46.34 31.79

ALIE [kcal/mol]

351.96

Hydrogen atom

Zinc atom

MEP [kcal/mol]

—46.90 62 30

4

ALIE [kcal/mol]

353.19

178.57




X-ray MDR efflux pump MEP

2 O
Co-Hp.DAP Inhibition Co-Hp.DAP

B. Barta Hollo, J. Maggari, S. Armakovié, G. A. Bogdanovi¢, M. V. Rodié, S. J.
Armakovié, J. Molnar, A. Csonka, G. Spengler, 1. Ocsovszky, V. M. Leovac, K.
Mészaros Széesényi, 2016, pozitivna recenzija u ¢asopisu NJC.
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